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Palavras-Chave RESUMO
modelagem matemética O etanol é um biocombustivel oriundo do processo de fermentacio alcodlica do caldo de

fermentacéo alcodlica
producéo de etanol
simulacdo computacional

cana-de-agucar. As leveduras responsaveis pela fermentagdo alcodlica sdo as
Saccharomyces cerevisae, e diversos estudos sdo realizados para melhorar o
conhecimento desse processo. Um destes estudos é a aplicacgio de modelagem
matematica, nas quais sdo avaliados os efeitos das concentracoes de substratos, células
e produtos gerados e como podem influenciar no processo. Objetivou-se neste trabalho o
desenvolvimento de um modelo matematico e simulagdo computacional para a
fermentagio alcodlica de uma usina sucroalcooleira de grande porte. A modelagem
cinética foi capaz de descrever as condi¢ées como substrato limitante, inibi¢do pelo
substrato e inibicdo linear pelo produto, sendo o modelo capaz de prever as
concentragoes de substrato e produto, com média de margem de erro entre os estagios
de 38,32% e 4,79%, respectivamente. A modelagem cinética levou em consideracio a
variacio da concentracio de células, porém os modelos cinéticos ndo foram capazes de
se adequar e prever o processo em func¢io da concentracio de leveduras ao longo dos
estagios de fermentacao.

Key-word ABSTRACTS

mathematical modeling Ethanol is a biofuel from the alcoholic fermentation process of sugarcane juice. The

alcoholic fermentation yeasts responsible for alcoholic fermentation are Saccharomyces cerevisae, and several

gghnigzltaa;ggglc ;Ii(r)'r:]ulation studies are performed to improve the knowledge of this process. One of these studies is
the application of mathematical modeling, in which the effects of the concentrations of
substrates, cells and products generated and how they can influence the process are
evaluated. The objective of this work was the development of a mathematical model
and computer simulation for the alcoholic fermentation of a large sugarcane plant. The
kinetic modeling was able to describe the conditions as limiting substrate, substrate
Inhibition and linear inhibition by the product, being the model able to predict the
substrate and product concentrations, with an average margin of error between stages
of 38.32% and 4.79%, respectively. The kinetic modeling took into account the variation
of cell concentration, but the kinetic models were unable to adapt and predict the
process as a function of yeast concentration throughout the fermentation stages.
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Introducéo

A producdo de etanol, ao longo do tempo,
aumentou significativamente na tentativa de atuar como
um substituto dos combustiveis derivados do petréleo, que
possuem limitagBes como a elevada liberacdo de gases
atmosféricos causadores do efeito estufa (PEROSA;
SHIKIDA, 2012).

A cana-de-agUcar tem sido uma grande alternativa
para 0 setor de biocombustiveis, devido ao grande
potencial na producdo de etanol e subprodutos, além disso,
as unidades produtoras tém buscado aprimorar seus
processos, afim de otimizar a eficiéncia de seus processos
operacionais (CONAB, 2018).

Sendo o etanol, oriundo da cana-de-aglcar, com
natureza biorrenovavel, um recurso que pode ser utilizado
como um substituto para combustiveis fosseis (LUO;
VOET; HUPPES, 2009). Sua obtencdo se da através do
processo de fermentacdo alcodlica, realizado pelas
leveduras. A levedura utiliza este processo para conseguir
energia para sobreviver. Essa transformagdo da matéria
organica em alcool e gas carbbnico se da através da acdo
de leveduras sobre aglcares fermentaveis contidos no
caldo de cana-de-agtcar (SUHAIMI et al., 2012).

Atualmente, as principais leveduras responsaveis
pela fermentacdo alcodlica sdo as Saccharomyces
cerevisae. Apesar deste processo ser bastante conhecido e
estudado a décadas, a aplicagdo de tecnologias mais
avancadas vem se tornando importantes nos ultimos 20
anos, devido ao aumento da producdo e consumo de
etanol.

As tecnologias utilizadas por grande parte das
usinas e, sobretudo, na regido nordeste é bastante
rudimentar e assemelha-se a utilizada no século XX.
Tecnologia de ponta, que necessita de elevado grau de
controle e automacdo, ainda séo pouco utilizadas levando
a operacBes empiricas e consequentes descontroles e
despadronizacdo dos produtos.

Em paises desenvolvidos a otimizacdo de processo
é algo bastante consolidado. Neste sentido devido a estas
limitagdes, estudos sobre este processo sd0 necessarios
como modelagem e conhecimento da cinética,
proporcionando melhorias no controle e qualidade de
operacdo (LOBATO, 2015).

Quando comparada a outras matérias-primas como
o milho e o trigo, utilizados em outros paises, a cana-de-
acucar é a mais eficiente, principalmente com relagdo ao
desperdicio.

Pois 0 bagaco é utilizado para produzir energia
elétrica para suprir a necessidade para a usina, bem como,
seu excesso € redistribuido para venda, do mesmo modo
seus residuos remanescentes, como cinzas, sdo utilizados
como fertilizantes (HIRA; OLIVEIRA, 2009).

Cerca de 70% das instalagBes industriais
sucroalcooleiras no Brasil sdo plantas produtoras de
acucar, com destilarias anexas, e as demais sdo destilarias
autdbnomas (HORTA, 2004).

O processo integrado de producdo de aglcar e
etanol é, portanto, a situacdo predominante. Além do
acucar e do etanol, o setor sucroalcooleiro também
incorporou a energia elétrica ao seu “mix” de produtos
basicos (HENDLER, 2011).
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Lobato (2015) afirmou que um desses estudos de
grande importancia para a engenharia é a aplicacdo da
modelagem matematica, das quais sdo avaliadas situacdes
com diversas concentracBes de substratos e produtos
gerados, isto ¢, a avalicdo de diversos efeitos inibitdrios
provocados por altas concentracbes de produto e de
substrato e por caracterizar um problema de controle 6timo
com indice diferencial flutuante (LOBATO; SANTOS;
MURATA, 2005). Para que o pais continue a possuir a
vanguarda desta area, tanto na producdo quanto na
disponibilizacdo de tecnologias, é necessario que possa
dominar também o desenvolvimento de novas rotas de
producdo e o emprego de novos insumos (PACHECO,
2011).

Para a realizacdo de uma modelagem matematica
existem varios softwares que podem auxiliar no
desenvolvimento e geracdo do modelo, para simplificar o
problema encontrado ou aperfeicoar o processo. Zanardi,
(2016) realizou seus experimentos utilizando Matlab®;
Veloso, (2019) desenvolveu a modelagem matematica
utilizando Scilab v. 6.0.1, para fermentacdo a baixa
temperatura; Paternina, (2011) em seu estudo utilizou um
software comercial chamado Aspen Custom Modeler®;
enquanto Porto, (2005) desenvolveu seu préprio programa
em linguagem Delphi na versao 7.0.

O Matlab® possui um ambiente de trabalho
simples. Além disso, inclui grande nimero de bibliotecas
especificas, como graficos capazes de realizar
comparativos entre dados obtidos a partir de outras
funcbes; ferramentas para otimizar diferentes processos
apos a simulacdo (BECKER et al., 2010).

Assim, objetivou-se neste estudo, ajustar e aplicar
um modelo matematico e simula¢do computacional capaz
de prever os resultados reais nas dornas de fermentacdo
alcodlica na producdo de etanol de uma usina
sucroalcooleira.

Material e Métodos

Aquisicdo de dados

Os ensaios e analises provinheram da usina
Companhia Alcoolquimica Nacional — Grupo JB, que
atualmente produz acucar, alcool, gés carbdnico e energia
elétrica. Os ensaios obtidos referem-se a safra 2018/2019,
e as analises foram realizadas no laboratdrio da inddstria.

Atualmente, o esquema de produgdo de etanol
utilizado pela indlstria € o processo convencional,
caracterizado pela forma de ligacdo entre as dornas de
fermentacdo na etapa de fermentagdo alcoolica, como
apresentado na Figura 1. Sendo simultaneamente ligadas
em paralelo e em série, este sistema leva em consideracéo
alguns fatores para melhorar a performance do processo
fermentativo, sendo eles: adequagdo na distribuicdo da
carga de substrato ao longo da alimentacdo das dornas de
fermentacdo, visando garantir uma melhor adaptacdo das
leveduras; volumes de dornas menores, propiciando assim,
menores custos de implantacdo, pois requerem uma menor
quantidade de equipamentos para o funcionamento e
operagdo das mesmas; e auxilio durante a realizacdo das



assepsias. Como se trata de uma fermentacdo continua o
processo ndo deve ser interrompido por longos periodos de
tempo, havendo possibilidades estratégicas para que se
realize assepsia corretamente sem que interfira no
processo de producdo de alcool.

Os ensaios realizados para validacdo do modelo
matematico foram coletados do mosto, a cada 12 horas,
sendo coletada a amostra de uma tubulagdo especifica para
amostragem; do fermento, a cada 2 horas, coletado
diretamente do pré-fermentador apds o tratamento; e do
mosto fermentado, simultaneamente, de cada dorna de
fermentacéo, a cada 12 horas.

As principais analises das amostras coletadas no
processo industrial foram de concentracdo de biomassa,
para célculos de concentracdo de massa celular em cada
umas das dornas e no reciclo do processo; as analises de
acUcares redutores totais (ART) e a determinacdo de
concentracdo de etanol tiveram como objetivo avaliar a
quantidade de substrato e produto nas dornas, no mosto e
no reciclo para a producao de etanol.

Ajuste do modelo matematico

A modelagem  matemética e  simulacdo
computacional das dornas do processo de fermentacéo
alcodlica foram realizados no software MatLab®, devido a
simplicidade da interface e a facilidade de manipulacéo.

Além disso, inclui grande ndmero de bibliotecas
que englobam funcbes gréficas, integracdo numérica,
algebra linear, otimizacdo e outras, além de bibliotecas
especificas para engenharia e ser de facil manuseio, além
de possuir diversas ferramentas aplicadas a engenharia de
processos, uma dessas ferramentas € o simulink, além de
apresentar um sistema de analise convergéncia em funcao
do tempo, através da fungdo odelb5s, que analisa o
comportamento automaticamente, quando necessario
realiza cortes no fluxo, tendo em vista que é levado em
consideracdo a permanéncia para constancias de valores,
isto é, caso o perfil tracado atinja valores constantes por
certo periodo de tempo, ocorre a redugdo durante este
periodo. Para desenvolvimento da simulag&o fez-se uso da
ferramenta simulink do Matlab®, onde os modelos
matematicos  aplicados, através de um  codigo
computacional, foram implementados e utilizando o
recurso de construgdo de blocos para recebimento e saida
de dados, onde o esquema de distribuicido destes blocos
seguiu o padrao dos estagios de fermentacdo utilizado no
local de estudo, onde as condic¢Bes iniciais do processo
estdo apresentadas na Tabela 1 e 2.

A modelagem das dornas de fermentacdo foi

realizada em regime transiente (Equacdo 1), enquanto o
balanco de massa para o substrato, células e produto
formado sdo representados pelas Equacbes 2, 3 e 4,
respectivamente.
Z=F0-F (Eq. 1)
z_f =(50+F0)—(S=+F)+ (_V;__Sxx - i+ 1;] . {f) (Eq. 2)
2= (X0 5 FO) = (¥ = F)+ (¥ = i 1) 5 (3] (Eq. 3)
E:{PUHFUJ—{PHF]+(EHXHu:‘xl’) +(2) (Eq.4)
de FE/ : T )
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Onde:

F Vazdo Final;

FO Vazdo Inicial;

P Concentracdo de Etanol Final;

PO Concentracdo de Etanol Inicial;

S Concentracdo de Substrato Final;
SO Concentracdo de Substrato Inicial;
\ Volume;

X Concentracdo de Células Final;
X0 Concentracdo de Células Inicial;

Yp/s  Rendimento de Etanol;
Yx/s  Rendimento de Células;
pi Velocidade da Reagéo;

Levando em consideracdo que o sistema possui um
controle de vazdo eficiente, os valores correspondentes a
vazdo entrada e saida sdo iguais (Equacdo 5), assim tem-
se:
dr
<=0 (Eq.5)

A velocidade da reacdo (ui) é determinada pelo
ajuste do modelo cinético as equagdes de balango
apresentadas anteriormente. Dentre os varios modelos
cinéticos disponiveis na literatura, seis foram estudados
neste trabalho, com base no estudo realizado por (PORTO,
2005), apresentados nas Tabelas 3 e 4, sendo na Tabela 3
apresentados os modelos cinéticos utilizados no estudo,
com suas respectivas condicbes e autores ao qual
descreveram, e na Tabela 4, os parametros cinéticos
baseados na cinética convencional de Michaelis-Menten.
Para a obtencdo de resultados com margem de erro menor
possivel, foram, inicialmente, avaliados e selecionados os
modelos cinéticos que apresentaram um comportamento
na curva que mais se aproximou ao modelo prético obtido
em operacdo. O odelbs utiliza um sistema de ordem
varidvel de multi passos para sistemas inflexiveis. O
método utilizado é o BDF de passo quase constante para
EDOs rigidas de Klopfenstein-Shampine
(KLOPFENSTEIN, 1971; SHAMPINE; BACA, 1984).

Codigos BDF de uso geral adaptam o tamanho da
etapa a solucdo do problema. Por razdes praticas, a
implementagdo tipica dos BDF é um tamanho de passo
quase constante, o que significa que as formulas usadas
sdo sempre aquelas para um passo constante “h” e o
tamanho do passo é mantido constante na medida do
possivel. Quando for necessario ou desejavel alterar o
tamanho da etapa para um novo tamanho de etapa “hnew”,
os valores da solugdo anterior calculados em um
espagamento de “h” sdo interpolados para obter valores em
um espagamento de “hnew” (SHAMPINE; BACA, 1984).

Tratamento dos dados e simulagéo
computacional

Os resultados das analises laboratoriais das
amostras e as condicOes de operagdo da usina durante os
ensaios industriais foram utilizados como dados de
entrada, sendo estabelecido um intervalo ao qual deseja-se
avaliar o processo, simulando o processo real e validando
0s modelos e seus parametros.



Durante a realizacdo dos experimentos foi-se
levado em consideracdo uma duracdo de 12 horas para a
etapa de fermentacdo alcodlica, e para todos os resultados
encontrados foram determinadas suas respectivas médias
aritméticas, utilizando-os como dados de entrada para a
realizacdo do ajuste do modelo matematico.

Inicialmente foi admitido que o primeiro estagio da
fermentacdo seria o referencial e, por conseguinte, foram
programados computacionalmente cada um dos modelos
cinéticos apresentados na Tabela 3, acompanhados de seus
parametros cinéticos descritos por Michaelis-Menten,
apresentados na Tabela 4. A determinacdo do modelo
cinético para melhor descrever a etapa de fermentacéo, foi
realizada através da menor margem de erro encontrada
para as variaveis do processo, sendo levada em
consideracdo a varidvel que, de fato, é de maior
importancia para a inddstria, o produto formado.

A simulacdo  desenvolvida calculou as
concentragdes de substrato, células e etanol em cada uma
das dornas de fermentacdo a partir dos dados reais da
planta operacional e tomou como base o esquema
apresentado na Figura 1, durante um periodo de tempo
dimensionado para durar a fermentagdo real, 12 horas,
sendo analisada a carga de distribuicdo ao longo das
dornas de fermentagcdo em fungdo da vazdo de
alimentacdo. O simulink fornece diferentes tipos de
algoritmos de solucdo para equacdes diferenciais. Alguns
destes algoritmos sdo resultados de recentes pesquisas em
integracdo numeérica, onde vem se tornando cada vez mais
precisas (MARTINS, 2009). Geralmente sdo utilizados
métodos de passos variaveis, pois eles ajustam
continuamente o passo de integracdo maximizando a
eficiéncia enquanto mantém uma precisdo especificada.

As unidades de medidas utilizadas na simulacdo
foram em grama por litro (g/l) para as amostras analisadas,
enquanto em termos de vazdo, litros por segundo (I/s),
devido as unidades utilizadas pelos parametros cinéticos
dos modelos cinéticos.

A simulacdo do processo de fermentacdo alcodlica
para a producdo de alcool com reatores ligados em série e
paralelo composta por 11 estagios fermentativos com a
utilizacdo de reciclo celular foi desenvolvida conforme a
Figura 2. A simulacdo de modelos continuos normalmente
envolve a resolucdo de equac@es diferenciais do tipo x = f
(x, t). Na maioria dos casos, obter uma solugdo
analiticamente é impossivel e, portanto, resolve-se a
equacdo diferencial, de forma aproximada, por métodos
numéricos (AGUIRRE, 2004).

Tabela 1 - Concentragfes médias dos componentes substrato, células e
etanol nos reatores e volumes dos reatores durante os ensaios realizados
durante o0 novembro de 2018

Amostra\Andlise Substrato Células Etanol Volume
(kg/m?) (kg/m?)  (kg/m?) (m3)

Dorna 1A 22,539 36,529 43,738 822.605
Dorna 1B 18,591 35,308 44,823 822.605
Dorna 2 13,369 33,772 46,213 365.608
Dorna 3 8,122 30,619 49,184 365.655
Dorna 4 9,968 32,356 47,924 365.608
Dorna 5 5,774 29,662 50,891 365.655
Dorna 6 4,193 28,701 52,443 365.655
Dorna 1Ag 3,155 27,437 54,221 226.160
Dorna 2Ag 2,440 26,647 55,208 226.160
Dorna 3Ag 1,992 25,925 56,475 226.160
Dorna 4Ag 1,737 25,700 57,726 226.160

Fonte: Autores (2019)

Tabela 2 - Dados operacionais de processo durante os ensaios realizados
em novembro de 2018

NUmero de reatores 11
Vazéo de mosto (m3/h) 295
Vazéo de reciclo (m3/h) 85

Concentragéo de etanol no reciclo (kg/m3) 23,51

Concentragéo celular no reciclo (kg/m?) 84,97

ART do mosto (kg/m3) 131,03
Velocidade especifica maxima 0,5

Ypls 0,486

Yx/s 0,221

Fonte: Autores (2019)

Tabela 3 - Modelos matematicos ndo-estruturados e ndo-segregados propostos para fermentacéo alcodlica, suas condigdes e autores.

Modelo _ Condigbes Autores
wi = wmar 21 & (1 _ o ] - Substrato limitante GHOSE: TYAGI
: : . i Pmarx - Inibicdo pelo substrato (19’79)
Si+Ks+ ¥ - Inibig&o linear pelo produto
Pi fT 5i - Substrato limitante LEVENSPIEL
Ui = umor * (1_ — ] ® - - Sem inibigao pelo substrato (1980)
’ : Pmax (Ks+ 50 - Inibigdo de poténcia pelo produto
- Substrato limitante
B - L ¥m - L Fm - Sem inibic&o pelo substrato . .
i = umar (LJ * (1 — ijl * (1 — L] - Inibicéo de poténcia pelo produto RLCE)E(EEEQ%S’;&
’ ’ Ks+ 51 Pmox Kmox - Inibigdo por altas concentragdes de
biomassa
5i Kp Pi - Substrato limitante SEVELY etal.
Ui = umax * |1 — —) - Sem inibic&o pelo substrato 1980) citado por
He= (Hs T 5:') (P ¥ f{'p) ( Pmax e (L080) citado

- Inibic&o parabdlica pelo produto DOURADO (1987)

e St - Substrato limitante JIN et al. (1981)
ui = pmax = g "EWFI-ERS) , ___— - Inibig3o exponencial pelo substrato citado por
(Ks + 51) - Inibigao exponencial pelo produto DOURADO (1987)
- - T
i = uma s S . (1 _ B J - Substrato limitante
! ! . 5id Pmax - Inibicéo pelo substrato TOSETTO (2002)
(5: +Ks+ 'gj) - InibigAo de poténcia pelo produto

Legenda: Ki — constante de inibicdo pelo substrato; Kp — constante de inibicdo pelo produto; Ks — constante de limitacéo pelo substrato; K1 — fator exponencial de inibi¢do
pelo produto; K2 — fator exponencial de inibicéo pelo substrato; Pi — concentragéo de etanol inicial; Pmax — concentragdo maxima de etanol; Si — concentragdo de substrato
inicial; Xi — concentracéo de células inicial; Xmax — concentragdo maxima de células; pi — velocidade da reagdo; Yn — fator poténcia de inibicdo pelo produto; Ym — fator

poténcia de inibicdo pela célula; pmax — velocidade especifica maxima da reagéo.
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Fonte: Porto (2005)
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Tabela 4 - Autores e pardmetros cinéticos de modelos baseados na cinética convencional de Michaelis-Menten.

Pmax Xmax .
Autores Ks(gn MM Yn Ym  Ki(@l) Kpgl) KL K2 (If
GHOSE; TYAGI (1979) 0,48 0,40 87 - 1 - 203,49 - - -
LEVENSPIEL (1980) 0,222 0,42 87,5 - 0,41 - - - - -
LEE; PAGAN; ROGERS
(1983) 1,6 0,24 90 100 1 1 - - - -
SEVELY et al.
(1980) citado por DOURADO 5 0,3 85 - 1 - - 4,5 - -
(1987)
JIN et al. (1981) citado por ) ) ) ) ) )
DOURADO (1987) 0,22 0,453 0,06035 0,0055
TOSETTO (2002) 21 0,5 88 - 7 - - 15,5 - -

Legenda: Ki — constante de inibic&o pelo substrato; Kp — constante de inibicéo pelo produto; Ks — constante de limitagéo pelo substrato; K1 — fator exponencial de inibi¢do
pelo produto; K2 — fator exponencial de inibicdo pelo substrato (I/g); Pmax — concentracdo méaxima de etanol; Xmax — concentragdo méaxima de células; Yn — fator
poténcia de inibi¢do pelo produto; Ym — fator poténcia de inibicéo pela célula; umax — velocidade especifica maxima da reacéo.

Fonte: Porto (2005)

Figura 1 - Diagrama esquemaético do processo de fermentacéo utilizado na usina do grupo JB.
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Fonte: Autores (2019)

Figura 2 - Simulagao do processo de fermentacéo alcodlica da usina em estudo implementada em ambiente Matlab®/simulink.

]
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Fonte: Autores (2019)



Online version ISSN: 2447-0740

Resultados e Discussdes

Modelagem matematica

A escolha do melhor resultado para a determinacéao
do modelo cinético que seria utilizado para simular
computacionalmente o comportamento do bioprocesso
estd associado ao estudo do perfil de concentracdo de
substrato, formacdo de células e produto ao longo do
tempo. Como os dados de entradas inseridos no programa
sdo os dados obtidos nos ensaios e andlises da usina em
funcionamento, o modelo cinético que sera escolhido deve
se aproximar o maximo possivel dos resultados reais
posteriores ao processo ao qual estd sendo representado
experimentalmente.

Para a avaliagdo e determinacdo dos modelos
cinéticos, foram, inicialmente, implementados, como
dados de entrada, os resultados obtidos nos ensaios das
amostras de entrada das primeiras dornas de fermentacéo,
correspondente a dorna de fermentacdo 1A, conforme esta
representada na Figura 1. Portanto, as Figuras 3, 4, 5, 6, 7
e 8 ilustradas a seguir representam o comportamento das
concentracdes de substrato, células e produto formado em
quilograma por metro cibico (kg/m3) ao longo do tempo,
onde o tempo aplicado é o tempo estimado para preencher
todo o reator, com base no volume da dorna em questdo e
a vazdo média utilizada no processo. Os graficos
apresentados nas figuras serdo discutidos com base nos
resultados reais da saida da dorna de fermentagcdo em
estudo, onde esses dados de saida podem ser observados
nas Tabelas 3 e 4.

Segundo a equacdo de Gay-Lussac, apresentada na
Equacdo 6, no processo anaerébio, com o tempo, as
leveduras consomem a maior parte possivel dos aglcares
fermentesciveis e convertem em subprodutos, sendo eles,
principalmente, etanol e gés carbénico, no entanto, durante
0 processo de metabolizacdo das leveduras ocorre também
0 processo biolégico de reproducdo das leveduras,
havendo a multiplicacdo da biomassa (SOUZA, 2009).
Deste modo, ao longo do tempo o substrato sera
consumido e transformado em produto e células, logo é
esperado que a concentracdo de substrato diminua com o
tempo e ocorra 0 aumento na concentragcdo dos outros
componentes em estudo.
CeHy, 0 = 20, H0H + 200, (Eq. 6)

A concentracdo de substrato no reator ndo foi
constante, mesmo se tratando de um sistema continuo o
sistema ndo opera no estado estacionario. Observou-se nas
figuras apresentadas a seguir que o valor da concentracéo
de substrato na alimentagdo do reator decresce com o
tempo, que é justificAvel pela metabolizagdo das leveduras
para a formacdo de energia para sobreviver e levar a
formacéo de novos produtos.

A concentracdo de células também nédo obteve um
comportamento  estaciondrio durante o tempo de
acompanhamento. De acordo com os modelos na literatura
esperava-se um suave comportamento crescente ao longo
dos reatores, porém este comportamento ndo ocorreu, e
que pode ser entendido através de duas justificativas, além
do modelo descrito por Lee, Pagan e Rogers, (1983),
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nenhum dos outros modelos levam em consideracdo a
variacao na taxa de concentracao de células, além disso, as
condigbes de operagdo encontradas na indUstria nao
permite a amostragem ideal para a determinacdo dos
parametros cinéticos para o proprio processo, havendo a
necessidade da utilizacdo de parametros cinéticos que
indicassem condicGes de operacdo semelhantes.

Na Figura 3, onde esta sendo apresentado o
comportamento da fermentacdo alcodlica na primeira
dorna, seguindo o modelo cinético descrito por Ghose e
Tyagi, (1979), nos mostrou que a concentracdo de
substrato inicial (SO) foi igual a 101,72 g/l, que ao longo
de duas horas reduziu de forma esperada, chegando a
atingir um valor de substrato final (S) de 20,786 g/I,
levando a formacédo de produto a sair de uma concentragdo
de etanol inicial (PO) de 5,26 g/l para (P) de 39,530 g/I,
onde foi possivel verificar resultados satisfatérios em
relacdo aos resultados reais do processo.

No segundo modelo cinético, apresentado na Figura
4, descrito por Levenspiel, (1980), foi possivel observar
que o0s comportamentos das curvas foram bem
semelhantes a Figura 3, levando apenas em consideracédo a
formacéo de uma quantidade inferior de etanol e substrato
atingindo 34,563 g/l e 20,571 g/l, respectivamente, como
pode ser visto na Tabela 5, onde foi possivel observar os
valores finais obtidos para cada modelo cinético e os
resultados médios reais obtidos processo durante a
realizacdo dos ensaios em novembro na safra de
2018/20109.

Na Figura 5, onde o modelo cinético foi descrito
por Lee, Pagan e Rogers, (1983), foi demonstrado que
inicialmente ocorre um crescente aumento na concentragdo
de células por um leve periodo de tempo e em seguida
decresceu e estabilizou atingindo concentracdo final de
0,563 g/l, enquanto que os pardmetros: concentracdo de
substrato e concentracdo de etanol funcionaram de modo
quase inversamente proporcional.

No modelo descrito por Sevely et al., (1980),
apresentado na Figura 6, foi possivel perceber que durante
um longo periodo de tempo, quando comparado aos outros
modelos, a concentracdo de substrato manteve-se
constante, bem como a concentracdo de células e a
concentragdo de etanol, no entanto, este comportamento
ndo impediu que os resultados finais para as concentragdes
de substrato e etanol fossem tdo distintos, tornando-se
aceitdvel para ambos o0s pardmetros. Porém, a
concentragdo de células final, ndo foi condizente com os
dados reais finais obtidos, tornando o modelo improéprio
para a descricdo do comportamento real das leveduras no
processo de fermentacdo alcodlica.

Na equagdo descrita por Jin et al.(1981),
apresentado na Figura 7, foi possivel observar que houve
uma larga producdo de etanol, proporcionando altas
concentragdes do produto, com valores superiores a 40 g/l
e posteriormente houveram quedas na concentragdo do
mesmo atingindo concentracdo final de etanol (P) 11,609
g/l. Este comportamento pode ser explicado pelo fato de
ser 0 Unico modelo cinético, no qual, uma das condicfes
foi a inibicdo exponencial pelo substrato e inibicdo
exponencial pelo produto, sugerindo-se que em meio as
altas concentracbes de substrato a produgéo de etanol foi
exponencialmente inversa as concentragdes de substrato
em determinado instante de tempo.
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Figura 3 - Perfil de concentragdo do modelo descrito por (GHOSE;
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Figura 6 — Perfil de concentracdo do modelo descrito por (SEVELY et

TYAGI, 1979).
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Figura 4 — Perfil de concentragdo do modelo descrito por (LEVENSPIEL,

1980)
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Figura 5 — Perfil de concentragdo do modelo descrito por (LEE; PAGAN;

ROGERS,

1983).
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al., citado por DOURADO, 1987).

Modelo descrito por Sevely et al. (1980) citado por Dourado (1987)
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Figura 7 — Perfil de concentracdo do modelo descrito por (JIN et al.,

1980, citado por DOURADO, 1987)
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Figura 8 — Perfil de concentragdo do modelo descrito por (TOSETTO,

2002).
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120 T T T T T T T T
—@— Substrato
—A— Células
—&— Produto
100 F 8
80 5
s
g
g 60 L) 4
2
8
&
o
40 B
F o
20
Y A
0 10

20 30 40 50
Tempo (s) .10?

Fonte: Autores (2019).



Online version ISSN: 2447-0740

O comportamento das curvas formadas pelo
modelo descrito por Tosetto (2002), apresentada na Figura
8, apresentou uma peculiaridade juntamente com o modelo
cinético descrito por Jin et al., (1981), na concentracdo de
etanol, onde a curva apresentou um pico em seguida reduz
a concentracdo, uma explicacdo plausivel para este evento
foi diante da presenca de bactérias lacticas as quais
proporcionaram a oxidacdo do etanol a Aacido acético
(ZILIOLI, 2011). Além disso, este modelo cinético foi o
que apresentou, na curva, a maior concentracdo final de
células, superando até os valores de concentracdo real do
processo.

Foi possivel analisar que nos graficos obtidos
houve algumas distingdes acerca do tempo de simulacéo,
em segundos, este ocorrido foi ocasionado pelo
mecanismo de implementacao utilizados, que foi 0 odel5s,
visto que 0 mesmo conta com uma analise de
comportamento e automaticamente realiza  cortes
necessarios no fluxo.

A Tabela 5 apresenta os valores finais das
concentracdes para cada um dos modelos, e também os
valores finais reais para o reator em estudo. Com os dados
apresentados na tabela foi possivel perceber que para a
varidvel concentragdo substrato, todos o0s modelos
cinéticos apresentaram valores com baixa diferenca em
relacdo a concentragdo real da mesma variavel, enquanto
que para as concentragcbes de células formada, houve
variacfes em relacdo aos valores finais, onde para os
modelos cinéticos descritos por Sevely et al., (1980) e Lee,
Pagan e Rogers (1983) mantiveram-se abaixo do esperado,
que pode ser explicado pela inibicdo causada pelo produto,
como descreve as suas respectivas condicdes.

Para as concentracOes finais de etanol, em relacéo
as concentracGes finais reais, o modelo cinético descrito
por Ghose e Tyagi (1979) apresentou valores mais
préximos, em termos de diferenca entre a concentracao
computacional e concentracéo real, obtendo o mddulo da
diferenca pouco maior que 4 g/l, enquanto que o modelo
cinético descrito por Jin et al., (1981) apresentou 0 maior
mddulo da diferenca, atingindo um valor superior a 32 g/l.

Assim, por meio das Tabelas 5 e 6 foi possivel
analisar que o modelo cinético que melhor se adequou ao
processo, utilizando os dados de entrada como as médias
os valores obtido nos ensaios realizados em novembro da
safra de 2018/2019, foi o modelo cinético descrito por
Ghose e Tyagi, (1979), onde foi possivel obter os valores
de concentracdo mais préximos para concentracdo de
etanol, levando em consideragdo que a para 0 processo de
fermentacéo alcodlica da indUstria é de suma importancia
a maior producdo de etanol, este pardmetro deve ser o de
maior requisito para definicdo e escolha do modelo
cinético que o descreve, com 0s outros parametros
seguindo um comportamento esperado.

http://www.geama.ufrpe.br

Ainda através dos resultados apresentados na
Tabela 6, foi possivel analisar que, em termos de
concentragdo de células, os resultados dos modelos
cinéticos 3 e 4 superestimaram os valores quando
comparados aos dados reais do processo, descartando
assim, qualquer possibilidade de escolha dos mesmos,
além disso, em termos de concentracdo de etanol, o
modelo cinético 4, foi o que apresentou maior erro,
enquanto que o modelo cinético 1 apresentou 0 menor
erro. Sendo assim, por este motivo, 0 modelo cinético
descrito por Ghose e; Tyagi, (1979) foi o escolhido, por
apresentar menor margem de erro acerca da concentracéo
de produto ao longo da simulagdo computacional
realizada.

Simulagdo computacional

Apos a escolha do modelo cinético capaz de melhor
se adequar e descrever o comportamento da levedura
mediante o processo de fermentacdo alcodlica, se fez
necessario a realizagdo dos ajustes das constantes
cinéticas.

Com toda oscilagdo de dados causada pelas
variaveis ndo controlaveis do processo, € necessario que
estas constantes sejam ajustadas de modo a reduzir esta
oscilagdo ao ser tentada descrever através de modelo
matematicos.

A escolha do melhor resultado para o ajuste dos
parametros cinéticos esta associada ao desvio ocasionado
pela escolha do intervalo usado no programa e a
possibilidade de reduzi-lo, sem causar inconsisténcia fisica
no modelo. O ajuste dos pardmetros cinéticos é feito de
acordo com o intervalo pré-definido (PORTO, 2005;
SILVA; OLIVEIRA, 2017; ZANADI; JUNIOR, 2018).
Este intervalo deve ser definido de modo que seja
aplicavel aos ensaios, no entanto, para o processo de
producdo de etanol em estudo estes ajustes ndo foram
possiveis devidos as condigbes de processo que ndo
proporciona esta possibilidade. Como o processo industrial
de producéo de alcool em estudo utiliza em seu processo
reatores de fermentacdo fechados, para a realizagdo de
capitacdo de ga&s carbbdnico, impossibilita assim a
realizacdo de amostragens periddicas que seriam
necessarias para ajustar as constantes, gerando
dificuldades para melhor conhecer o processo. Sendo
assim, se fez necessario a busca na literatura por estudo ao
qual apresentassem condicGes de processos, dados de
entrada e fatores de rendimento o mais préximo possivel
para determinar os valores das constantes cinética que
seriam utilizadas. Portanto, como o modelo cinético
escolhido para descrever o processo foi 0 (Ghose e Tyagi,
(1979), GHOSE; TYAGI, 1979) e as constantes cinéticas
utilizadas  estdo  apresentadas na  Tabela 7.

Tabela 5 — Concentracéo final de substrato, células e produto na dorna de fermentagdo em estudo para 0 modelo e para os dados reais.

Substrato modelo Substrato real

Modelo cinético

Células modelo

Produto modelo

Células real (g/l) Produto real (g/1)

(o) (/) (D) (/)
Cinética 1 20,786 22,539 27,844 36,529 39,530 43,738
Cinética 2 20,571 22,539 38,509 36,529 34,563 43,738
Cinética 3 21,325 22,539 1,118.10° 36,529 52,509 43,738
Cinética 4 19,613 22,539 87,760 36,529 11,609 43,738
Cinética 5 21,314 22,539 0,563 36,529 52,246 43,738
Cinética 6 20,279 22,539 53,779 36,529 27,444 43,738
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Tabela 6: Margem de erro obtido entre os modelos cinéticos e os dados reais do processo

Modelo cinético Erro substrato (%)

Erro células (%) Erro produto (%)

Cinética 1 7,78 23,78 9,62
Cinética 2 8,73 5,42 20,98
Cinética 3 5,39 99,99 20,05
Cinética 4 12,98 140,25 74,69
Cinética 5 5,43 98,46 19,45
Cinética 6 10,03 47,22 37,25
Fonte: Autores (2019)
Tabela 7 — Pardmetros cinéticos utilizados na simulagdo computacional
Ks (g/) umax (s Pmax (g/l) Yn Ki (g/l)
319 1,39.10" 51,6 1 18

Legenda: Ki — constante de inibicdo pelo substrato; Ks - constante de limitacdo pelo substrato; Pmax — concentragdo méaxima do produto; Yn — fator poténcia de inibi¢ao

pelo produto; pmax — velocidade especifica maxima.

Fonte: Autores (2019)

Tabela 8 — Concentracdes finais de substrato, células e produto, do modelo e reais para cada dorna de fermentagéo.

Dorna Substrato modelo Substrato real Células modelo Células real Produto modelo Produto real
(o/h (o) (o/) (g9 (C)] (Cl)]

Dorna 1A 17,7 22,54 20,66 36,53 44,41 43,74
Dorna 1B 17,7 18,59 20,66 35,31 44,41 44,82
Dorna 2 10,08 13,37 20,81 33,77 47,96 46,21
Dorna 3 6,72 8,12 20,87 30,62 49,53 49,18
Dorna 4 10,08 9,97 20,81 32,36 47,96 47,92
Dorna 5 6,72 5,77 20,87 29,66 49,53 50,89
Dorna 6 5,61 4,19 20,89 28,70 50,05 52,44
Dorna 1 Ag 4,73 3,15 20,91 27,43 50,46 54,22
Dorna 2 Ag 4,14 2,44 20,92 26,65 50,73 55,21
Dorna 3 Ag 3,71 1,99 20,93 25,93 50,93 56,48
Dorna 4 Ag 3,41 1,74 20,94 25,70 51,07 57,73

Fonte: Autores (2019)

Tabela 9 - Margem de erro obtido entre 0 modelo cinético escolhido e os resultados reais das dornas de fermentagéo.

Dorna Erro substrato (%) Erro células (%) Erro produto (%)
Dorna 1A 21,47 43,44 1,53
Dorna 1B 4,49 41,49 0,91

Dorna 2 24,61 38,38 3,79
Dorna 3 17,24 31,84 0,71
Dorna 4 1,10 35,69 0,08
Dorna 5 16,46 29,97 2,67
Dorna 6 33,89 27,21 4,56
Dorna 1 Ag 50,19 23,77 6,93
Dorna 2 Ag 69,67 21,50 10,18
Dorna 3 Ag 86,43 19,28 9,83
Dorna 4 Ag 95,98 18,52 11,54

Através da Tabela 8 foi possivel observar a
variabilidade das concentracdes em relacdo as
concentragdes reais, isto se explica através de dois fatores
tedricos que podem ser levados em consideragdo, por se
tratar de um processo bioldgico, a fermentagdo alcodlica
para producdo de etanol acaba se tornando um processo
indefinido e instavel, fazendo com que se torne um
processo imprevisivel. Outro fato associado ao
desenvolvimento desse estudo sdo as limitagdes atribuida a
modelagem matemética ao qual se conhece, impactando
sobre os resultados esperados para o desenvolvimento do
mesmo. As concentracfes de etanol computacionais
encontradas nas dornas de fermentacdo 2 Ag, 3 Ag, e 4
Ag, foram as que apresentaram maiores inconsisténcias,
quando comparadas as concentracfes reais obtidas para 0s
respectivos parametros, provando assim que as limitagdes
contidas neste estudo impactam no desenvolvimento com
maiores exatiddes deste.

A simulacdo computacional desenvolvida neste
estudo apresentou, também algumas incoeréncias acerca
dos modelos cinéticos utilizados, sobretudo, impactando
nos valores das concentracBes de células encontradas para
cada reator. Esta incoeréncia pode estar associada ao fato
de que apenas um dos modelos cinéticos descritos pelos
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Fonte: Autores (2019)

autores utilizados neste estudo, levaram em consideragéo a
variacdo da concentracdo de células ao longo dos estagios
do processo de fermentacdo alcodlica, tendo assim, a
necessidade do aprofundamento na literatura para buscar
modelos cinéticos descritos por outros autores nao citados
neste, aperfeicoando assim a modelagem matematica
desenvolvida para o processo de produgdo de etanol em
questdo.

Por meio das Tabelas 8 e 9 foi possivel perceber
que alguns valores apresentaram margens de erro com
diferencas elevadas ao realizar comparacBes. Esses
resultados podem ser explicados pelas limitagdes
apresentadas pelo programa, pela modelagem e até mesmo
limitagdes apresentadas pelos modelos cinéticos utilizados
em geral. Os maiores erros apresentados no modelo
ocorreram nos Ultimos estagios de fermentacdo do
processo, onde pode ser explicado pela consideracdo de
que os modelos ndo foram capazes de simular as
concentragdes de células ao longo dos estagios, causando
impacto diretamente sob o consumo de substrato e a
formac&o do produto (etanol).

Na Figura 9, foi possivel observar o perfil de
concentracdo de substrato obtido na simulacdo e no
processo real.
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Pode-se concluir que os resultados com maiores
distingbes foram os dos estadgios 1 e 3, em ordem
decrescente, que representou a dorna 1A e a dorna 2 do
processo.

No entanto, na Tabela 8 foi possivel observar os
percentuais de erro, estes valores ndo foram os maiores,
tendo em vista que no Gltimo estagio, isto é, na dorna 4
Ag, esta diferenca de concentracdo foi baixa, sendo ela de
1,77 gll.

Na Figura 10, foi possivel verificar que durante
toda a simulacdo ndo houve variagGes consideraveis para o
perfil de concentracdo de células, quando comparado ao
perfil de concentracdo dos dados obtidos no processo real.

Todavia, como ja foi discutido anteriormente, este
fato foi esperado diante das limitages encontradas nos
modelos cinéticos.

Para as concentracdes do produto da simulacdo em
comparagdo com as concentragdes do processo real, foram
obtidos resultados esperados, isso porque o0 modelo
cinético escolhido, o0 modelo descrito por Ghose e Tyagi
(1979), tiveram dados mais proximos dos dados reais,
principalmente, em termos de concentragdo de produto.

Porém, houve erros, como todos os outros perfis de
concentracdo, como pode ser visto na Tabela 9, onde as
maiores margens de erro, em termos de percentual, foram
nas dornas 1 Ag, 2 Ag, 3 Ag e 4 Ag do processo de
fermentacdo, variando entre 6,93 e 11,54%, sendo possivel
confirmar através da Figura 11, apresentando as maiores
diferencas em termos de concentracdo de produto
apresentadas foram nos quatro Ultimos estagios.

Figura 9 — Perfil de concentracéo de substrato da simulacéo e dos dados
reais
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Figura 10 — Perfil de concentragdo de células da simulagéo e dos dados
reais.
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Figura 11 — Perfil de concentragéo de produto da simulagdo e dos dados
reais.
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LimitagBes do modelo matematico

O modelo matematico aplicavel para o processo de
fermentacdo alcodlica da usina em estudo apresentou
algumas limitacGes, sendo elas:

= Como o processo de fermentacdo alcodlica para
producdo de etanol conta com a utilizagdo de
microrganismo, sendo ela a levedura da espécie
Saccharomyces cerevisiae, 0 processo passa a ser
considerado um processo biolégico, ocasionando
assim na imprevisibilidade e na inexatidao
através da utilizacdo métodos matematicos.

= Os modelos cinéticos levantados para o
desenvolvimento desta modelagem e simulagéo
apresentaram inconsisténcias em termos de
concentracdo de células, com exce¢do do modelo
descrito por Lee, Pagan e Rogers, (1983) ndo
sendo utilizado por apresentar maior margem de
erro entre dados da simulacdo e reais,
impossibilitando  assim de obter maior
proximidade e menor margem de erro entre 0s
dados obtidos na simulacdo e os dados do
processo real.

= Durante a amostragem, ndo foi possivel obter
resultados mais apurados acerca do processo
fermentativo, pois as dornas de fermentagdo nédo
possuem, em sua estrutura, pontos de coleta
especificos, impossibilitando assim o0s ajustes
cinéticos especificos para os parametros dos
modelos cinéticos, havendo a necessidade de
busca na literatura pardmetros de dados de outros
estudos com dados de operagdo semelhantes ao
deste estudo, em termos de consumo de substrato,
concentragdo de células e formagdo de produto
aos longo dos estéagios de fermentagéo.

Conclusao

A modelagem cinética aplicada a fermentacédo
alcoolica em escala real na destilaria estudada avaliou a
limitacdo e inibicdo pelo substrato, além de considerar o
produto da fermentacdo (etanol) como um inibidor linear,
estando de acordo com o modelo descrito por Ghose e
Tyagi (1979). Através dos balangos de substrato, células e
produto foi possivel ajustar um modelo matemético que
descrever adequadamente o processo de fermentacdo
alcoolica.
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A simulacdo computacional, utilizando o simulink
ferramenta do Matlab®, permitiu estimar as concentracbes
de etanol, com um erro percentual médio de 4,79% quando
comparados aos dados reais obtidos no processo. Essa
ferramenta pode ser importante na modelagem de novos
bioprocessos industriais em simulacdo de eficiéncias de
conversdo de reagentes em produtos, dimensionamento de
equipamentos e de tempos de reacdo, sendo assim
utilizavel em etapas de scale up e avaliacdo técnica e
econdmica.
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