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RESUMO

Os avangos das capacidades computacionais possibilitaram o0 acesso a grandes feitos
tecnoldgicos no mundo produtivo, a modelagem e simulacéo de processos € um exemplo
disso, por serem eficientes e de baixo custo, servem como importante ferramenta no
planejamento até a execugdo de diversos processos, como também como ferramenta de
ensino. Este trabalho teve como objetivo fornecer um programa capaz de simular o
bioprocesso de fermentacao alcodlica em linguagem Visual Basic for Application (VBA)
em Microsoft Excel, a partir de uma modelagem semiempirica, de interface simples e
acessivel. O programa simula o processo de fermentacdo alcodlica em um reator CSTR

sem reciclo de células e apresenta calculos de balango de massa e de energia.

Palavras-chave: Biorreator. Fermentacdo. Janela. Modelo. Programa.



ABSTRACT

Advances in computational power have achieved great technological feats in the
productive world, modeling and simulation of processes is an example of this, as they are
efficient and low cost, they serve as an important tool in planning and execution of several
processes, as well as a teaching tool. This work aims to provide a program capable of
simulating the alcoholic fermentation phenomenon in Visual Basic for Application
(VBA) language in Microsoft Excel from a semi-empirical modeling with a simple and
accessible interface. The program simulates the alcoholic fermentation process on a
CSTR reactor without cell recycling and shows calculations such as mass and energy

balance.

Key-words: Bioreactor. Fermentation. Window. Model. Program.
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1. INTRODUCAO

Com o desenvolvimento crescente das capacidades computacionais, gradativamente
as maquinas passaram a executar mais tarefas trabalhosas de natureza matematica, que
seriam inviaveis de serem elaboradas por maos humanas ao mesmo passo. Esse caminho
que a tecnologia atual se encontra deu origem a uma linha de pesquisa bastante pratica
que ainda se encontra em aperfeicoamento, a modelagem e a simulacdo. Com essa
ferramenta, o pesquisador é capaz de, através de um modelo matematico, simular alguma
caracteristica ou fenbmeno da realidade com a ajuda de softwares, e assim, analisando 0s
resultados desta simulacdo, ele € capaz de fazer alteracbes em parametros para prever e
estudar o comportamento deste fenébmeno em questéo, sem precisar da execucdo material,

muitas vezes custosa em tempo e dinheiro.

Outro tema muito recorrente na atualidade é sobre o uso de combustiveis obtidos
através da biomassa vegetal, a qual é constituida de uma potencial fonte de carbono e
energia, podendo ser empregada em varios bioprocessos na obtencdo de produtos com
alto valor agregado (SOUZA JUNIOR, 2017), objeto de estudo no setor de combustiveis
como fonte alternativa. O etanol, por exemplo, possui um complexo processo amplamente
estudado em paises como o Brasil, onde sua producdo e exportacdo estao entre as maiores
do mundo desde 1970 (CASTRO et al., 2015). Seu principal método de obtencdo é a
fermentacdo alcodlica, representando 95% em comparacgdo ao alcool sintético (BERG;
LICHT, 2008). Por estes motivos, a fermentacao alcodlica € um 6timo objeto de pesquisa
para a implementacdo da modelagem e simulacdo, visto que ha uma infinidade de
parametros experimentais disponiveis, além de potencialmente beneficiar o grande

mercado de etanol do Pais.

Para se obter uma boa modelagem e simulacdo, deve-se escolher sabiamente as
ferramentas a serem utilizadas de forma a obter um resultado satisfatério. Neste trabalho
foram utilizados balancos de massa para cada um dos parametros de saida (concentragao
de células, de substrato e de produto) e temperatura. Estes balangos de massa variam com
0 tempo obedecendo a um modelo cinético que descreve o comportamento da
fermentagdo alcodlica levando em consideracdo possiveis inibidores, onde foram
apresentados variados modelos cinéticos diferentes com a finalidade de abrir as
possibilidades para um usuério do software (programa computacional amigavel). A

variacdo temporal foi feita através do método de Runge-Kutta de quarta ordem, ou RK4,
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método interativo para resolucdo numérica em solucdes de equacdes diferenciais
ordinarias. Este método ja se provou ser robusto na resolucéo de equacgdes desta natureza
em varias linguagens consistentemente, além disso, é um dos métodos mais utilizados
durante a graduacdo em Engenharia Quimica, este fator € de suma importancia visto que
um dos alvos deste programa sdo os alunos graduandos do curso. A ferramenta para a
simulacdo sera o Microsoft Excel Visual Basic for Application por motivos de
acessibilidade, quase toda linguagem é capaz de mostrar resultados em RK4, além do fato
que o Microsoft Excel faz parte do pacote Office, 0 mais popular pacote nos computadores
no Brasil, e o Visual Basic for Application (VBA) pela capacidade da criacdo de janelas

facilitadoras de uso do programa.
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2. OBJETIVOS
2.1. Objetivo geral

Desenvolver um programa que seja capaz de simular o processo da fermentacéo
alcoolica para todos os parametros e modelos cinéticos e todas as variaveis de entrada
inseriveis, com o uso de janelas no VBA para um facil manuseio do usuario e de

resultados visuais de forma a parecer um programa executavel.

2.2. Objetivos especificos

e Prover resultados para todos os modelos cinéticos disponibilizados para escolha
do usuério: Monod, Ghose e Tyagi, Levenspiel, Sevenly Et Al., Jin Et Al., Lee;
Pagan; Rogers, e Tosetto.

e Possuir um robusto modelo matematico capaz de representar fenbmenos reais de
forma consistente.

e Fornecer boas estimativas de parametros para cada modelo e ser capaz de utilizar
de pardmetros fornecidos pelo préprio usuario do programa.

e Executar todo o programa de forma leve e rapida com os resultados visuais de
facil entendimento para o usuério.

e Fornecer uma interface de facil utilizacdo de forma a atender qualquer

necessidade que possa surgir durante o uso.
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3. REVISAO TEORICA
3.1. Biorreatores e bioprocessos

O crescimento da biotecnologia € notério nas ultimas décadas, de acordo coma C &
E News (FOGLER, 2014), o numero de produtos quimicos, produtos para agricultura e
produtos alimenticios produzidos atraves da biossintese aumentou consideravelmente, em
2007, companhias adquiriram mais de $24 bilhdes de dolares em novos financiamentos
no setor. O uso de microrganismos em processos diversos é uma area de pesquisa em
ascensdo e abrange cada vez mais novas areas como no setor de geracdo de energia a
partir da fonte solar, como aperfeicoamento e inovacao em processos ja bem estruturados
como diversos conhecidos na inddstria quimica. Entre estes processos metabolicos, ha o
caso da fermentacdo alcodlica, que apesar de apenas serem processados industrialmente
por volta do século XIX com a criacdo do método Melle-Boinot, que se trata de um
processo em batelada com reciclo de células (ANDRIETTA, 1994). O processo ja era
utilizado pela humanidade desde o periodo pré-cristdo, principalmente na elaboragéo de

bebidas alcoolicas.

Por definicdo, biorreatores correspondem a um volume onde ocorrem reacoes
bioquimicas com a acdo de biocatalisadores, podendo ser enzimas ou células vivas
(SCHMIDELL et al., 2001), essas reacdes bioquimicas variam representam Vvarios
aspectos do metabolismo das células, como a transformacdo de energia quimica e a
construcdo, decomposicdo e digestdo de componentes celulares (FOGLER, 2014). Os
volumes dos biorreatores também variam bastante de acordo com o processo, podendo
ter dezenas de litros até centenas de metros cubicos. A Tabela 1 exemplifica algumas

relacdes entre volumes de fermentadores e seus respectivos produtos.
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Tabela 1 - Dimensédo de biorreatores para alguns processos fermentativos

Volume do Produto
Biorreator (m3)
la20 Enzimas de diagndstico, substancias para biologia molecular
40a 80 Algumas enzimas e antibioticos

Penicilina, antibioticos aminoglicosidicos, proteases, amilases,

1002150 transformacéo de esteroides, aminoacidos.

450 Aminoacidos (acido glutamico)

Fonte: CRUZ [201-]
3.1.1. Processos descontinuos

Também conhecido como processos em batelada, acontecem em etapas, com
enchimento do reator, reacdo e esvaziamento, € um método muito utilizado para processos
de menor escala, testes de novos produtos ou reagdes, produgdo de produtos finos, e
processos dificeis de serem realizados em regime continuo, por sua conformacao, é
possivel atingir altas converses ou produtos mais puros devido a possibilidade de
estender o tempo de reacdo por longos periodos, porém, isso também reflete em um alto
custo de mao de obra para cada batelada, além de outras desvantagens como variabilidade
de produtos entre bateladas, dificuldade de producdo em larga escala e perda de
produtividade por tempo ocioso (FOGLER, 2014).

A etapa inicial € o enchimento do tanque, geralmente pela sua parte superior,
podendo ser categorizada em simples ou alimentados, na batelada simples, a fermentacao
sO tem inicio apos total preenchimento do tanque, apos isso, ocorre a mistura do fermento
ao mosto, este método é mais utilizado em fermentacOes laboratoriais e farmacéuticas,
pois se mostra invidvel em processos industriais. A batelada alimentada, o0 mosto e o
fermento misturam-se junto ao enchimento do reator, otimizando assim a produgédo
(CRUZ, 201-).

3.1.2. Processos continuos
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Segundo Andrietta (1994), a utilizacdo do processamento continuo da fermentacéo
no Brasil aumentard por razdo dos processos mais recentes serem mais confiaveis e
requerem um menor custo de producdo, porém ndo foi apenas a complexidade do
processo continuo que causou a relativa demora da implantacao generalizada no pais, pois
0 processo Melle-Boinot ainda trazia resultados satisfatorios e suficientes, como também
as primeiras plantas continuas que surgiram no Brasil apresentaram problemas gerais,
este ndo relacionado com 0 processo em si, pois em outros paises na mesma época ja
utilizavam do processamento continuo na producdo de etanol (ANDRIETTA, 1994).
Sendo esta afirmacao realizada em 1994, pode-se observar que atualmente ha um grande

aumento dos processos continuos em destilarias de etanol no Brasil.

Segundo Borzani (ANDRIETTA, 1994) ressalta as vantagens dos processos
fermentativos continuos como maior produtividade, pois o tempo é melhor aproveitado
para producdo ja que ndo ha limpeza de tanques tdo frequentes como processos de
batelada e semi-batelada, maior uniformidade do produto, pois com o alcance do estado
estacionario no processo continuo, o produto formado sera uniforme, e maior

adaptabilidade ao controle automatico.
3.2.  Fermentacdo alcodlica

De forma simplificada, a fermentacéo alcoodlica se trata de um processo bioldgico
onde acontece a conversao de agucares fermentesciveis em etanol e dioxido de carbono
como produtos, pela acdo de bactérias ou leveduras. Este processo é anaerdbico, ou seja,
ndo necessita da presenca de oxigénio. A fonte de aclcar muitas vezes define o produto
final comercializado, ao longo da historia, as proprias bebidas produzidas representaram
fatores marcantes da cultura local devido a matéria-prima correspondente a regido e a
bebida alcodlica da mesma, por exemplo, o arroz no Japao, matéria-prima do saqué, ou a

cana-de-agucar no Brasil, da cachaca.

O processo da fermentacdo alcoodlica foi manipulado pelo ser humano bem antes do
entendimento detalhado de seu mecanismo, porém, apenas em 1857 que o fendmeno foi
aceito pela comunidade cientifica como metabolismo de leveduras gracas aos trabalhos
de Pasteur (ANDRIETTA, 1994), desde entdo, varias pesquisas foram desenvolvidas
nessa area para complementar os entendimentos sobre o processo a fim de aperfeicoar a

producdo do alcool etilico, produto muito presente no mercado mundial.
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A protagonista deste processo € a levedura Saccharomyces cerevisiae, fungo mais
utilizado nos processos de producédo de etanol mundialmente, esta espécie esta associada
a producdo de vinho desde 3150 A.C. e evidencias em alguns tanques indicam
possibilidade da sua existéncia na producdo em até 7000 a.C. Essa relacdo sugere que a
levedura evoluiu como uma espécie domesticada apenas para producdo de etanol,
derivada da espécie Saccharomyces paradoxus, parente mais proximo encontrado na
natureza em cascas de &rvores mortas e solos associados. Vale salientar que atualmente
existem muitas espécies derivadas da Saccharomyces cerevisiae, resultado de
cruzamentos com outras espécies com o objetivo de dar valor ou caracteristicas unicas
para um produto especifico (FAY; BENAVIDES, 2005).

Este trabalho foi baseado em um processo de fermentagdo alcodlica utilizando a
levedura Saccharomyces cerevisiae como biomassa atuante, devido a vasta literatura
disponivel quanto a sua utilizacdo, e ao espaco que o fungo possui no setor

sucroalcooleiro mundial.
3.2.1. Influéncia da temperatura na fermentag&o alcoodlica

A temperatura € uma propriedade de essencial conhecimento na maioria das reacdes
quimicas, sua influéncia nas cinéticas variam para cada processo, mas é fato que a
tecnologia aplicada a producdo industrial tem a temperatura como uma das principais
propriedades a serem controladas, inUmeros sdo 0s processos que dependem desta

variavel bem definida por questbes de produtividade e seguranca.

O mesmo € valido para a fermentacdo alcodlica, muitas células usadas em
bioprocessos s@o microrganismos termolabeis, ou seja, sensiveis a temperatura ao ponto
de que a solucdo preferencialmente deve estar na faixa de temperatura viavel para o
microrganismo respectivo, para a Saccharomyces cerevisiae, considerada resistente a
altas temperaturas, a faixa 6tima de temperatura esta entre 26 °C e 35 °C (FERRARI,
2003).

Um dos obstaculos referentes ao processo da fermentagédo alcodlica € aumento da
temperatura gradual de acordo com a conversao do substrato, a levedura, ao consumir o
acucar produzindo etanol, também libera energia em forma de calor, aumentando a
temperatura do sistema, podendo assim comprometer a cinética de reagdo, em outras

palavras, a reagdo em questdo trata-se de uma reacdo exotérmica, por esse motivo, a partir
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de determinadas escalas de producéo, a necessidade de um trocador de calor para resfriar
o0 sistema se torna crucial para viabilidade produtiva, ja que o0 aumento da temperatura
causado pela reacdo é diretamente proporcional a quantidade de agtcar consumido.

3.3. Modelos Cinéticos

Conforme Schmidell et al. (2001), o estudo cinético de um processo fermentativo
consiste na analise da evolugdo dos valores de concentracdo de um ou mais componentes
do sistema de cultivo, em funcdo do tempo de fermentacéo, neste caso, esses componentes
sdo as leveduras ou numero de microrganismos, representado por X(t), produtos da
fermentacao ou concentracdo de etanol, representado por letra P(t), e o proprio substrato
representado pela letra S(t), com a letra “t” referente a variagdo temporal do tempo de

fermentacéo.

Cada um desses componentes apresentam um comportamento previsivel até certo
ponto, a concentracdo do substrato tende a cair pois é consumida para formar o produto,
cuja concentracdo tende a aumentar ja que esta sendo produzido pelas células, e estas
geralmente tém um leve acréscimo devido a sua reproducdo. Tais comportamentos irdo
variar de acordo com as condi¢cdes da operacdo, e uma caracteristica diferente dessas
demonstra inconsisténcia na modelagem ou nas condi¢6es escolhidas, por exemplo, se a
quantidade de microrganismos decai muito, isso quer dizer que as leveduras estdo
morrendo, e consequentemente, 0 processo € indesejavel, 0 mesmo pode ser dito se o

substrato ndo estiver sendo consumido e o produto ndo estiver sendo gerado.

Todo o processo fermentativo tem como seu ndcleo o metabolismo celular, pois € ele
que ird ditar a variagdo destas trés variaveis, para isso, as condi¢des das leveduras devem
ser atendidas ao mais préximo possivel de um ponto perfeito de operacgéo, vale salientar
que tais condic¢Oes sdo relativas, pois dependem do objetivo a ser alcangado com a
fermentacdo em questdo (SCHMIDELL et al., 2001), neste caso, 0 objetivo deste
processo € a maior produtividade do etanol, ou seja, deseja-se 0 maior acréscimo da

concentragdo do produto no menor intervalo de tempo possivel.

O estudo cinético de um processo pode ser extremamente complexo, ja que as
condic@es de cultivo sofrem influéncia de varidveis como temperatura, pH, etc., e ainda
assim podem ser sensiveis a inibidores que dificultam a metabolizagdo do substrato em

produto, que sdo comparados de acordo com o fator de conversdo (SCHMIDELL et al.,
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2001). Porém os estudos sobre os tipos de inibidores ja sdo muito bem estruturados por
varios autores que estudaram seus modelos a fundo, neste programa, foram introduzidos
sete diferentes modelos cada um deles com o nome de seu(s) autor(es) com as descri¢des
das condicdes que caracterizam os tipos de inibidores que atuam no modelo respectivo,
0s sete modelos s@o: Monod (1949), Ghose e Tyagi (1979), Levenspiel (1980), Sevenly
et al. (1980), Jin et al. (1981), Lee; Pagan; Rogers (1983) e Tosetto (2002).

3.3.1. Tipos de inibigdo

Para cada modelo apresentado, tem-se as condic¢des para uso de tal modelo, com seus
tipos de inibidores que foram considerados nos estudos de cada um destes autores, a
Figura 1 € uma imagem de uma tabela que foi inserida no programa para consulta pelo
usuario, pois estas informacdes sdo importantes para total compreenséao do procedimento,
além de também possivelmente auxiliar o usuario na escolha de seu modelo para a

posterior simulacéo.

Figura 1 - Tabela de consulta inserida no programa com os sete modelos cinéticos e
seus respectivos inibidores considerados.

Autores Modelo Condigoes
Monod (1949) Si v Substrato limitante ¥' Sem inibigdo pelo substrato
H=lmix* 2
Ks +S;
Ghose e Tyagi (1979) g Si (1 P; ) v Substrato limitante ¥ Inibig&o linear pelo produto
=Hmax "7 a2y T
] 57 Prsx y 5
<5i + K+ Fll) mix Inibigdo pelo substrato
Levenspiel (1980) v’ Substrato limitante ¥ Inibigdo de poténcia pelo
P\ S; N
w=pu ,-(1 - ) ( ) v’ Sem inibigéo pelo produto
max Pmdx KS + 5i
substrato
Sevely et al. (1980) v’ Substrato limitante v’ Inibigdo parabdlica pelo
Si Kp Py (AT
W= Pax (—) 5 (—) 2 (1 = ) v’ Sem inibigdo pelo produto
™ \Ks + 5/ \Pi+Kp Prax
substrato
Jinetal. (1981) v Substrato limitante ¥ Inibi¢do exponencial pelo
S:
U= Umisx e~ KiPKaSe. ( _;_ S ) v Inibigdo exponencial pelo produto
CEC S
substrato
Lee; Pagan; Rogers v Substrato limitante v Inibigdo de poténcia pelo
(1983) S P\ X; \"™ v Sem inibi¢do pelo produto
s i) ) ()
K= Hmax (Ks e 51) ( Prax X substrato v Inibigdo por altas
concentragdes de biomassa
Tosetto (2002) S PN v’ Substrato limitante v’ Inibi¢do de poténcia pelo
<S~‘ S -19(_[) max ¥ Inibigdo pelo substrato produto
S+ K :
i

Fonte: Adaptado de Porto (2005)

Como se pode ser visto Figura 1, alguns modelos se mostram mais complexos que
outros, aumentando o numero de variaveis a serem inseridas, o programa fornece um

valor médio para cada um destes parametros cinéticos, no caso de o usuario ndo possuir
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tal informacdo, porém para melhores resultados os valores preferencialmente devem

corresponder a exatamente 0 processo a ser simulado.

Os tipos inibi¢6es foram determinados pelo estudo cinético de Lineweaver-Burk, que
a partir do inverso da equacéo de Monod (Equacéo 1), plotou seu conhecido grafico com
0 inverso da taxa de crescimento no eixo das ordenadas e o inverso da concentracao de
substrato no eixo das abscissas e comparou com uma reagdo sem inibidores, analisando
0s comportamentos das semirretas ele pode definir os tipos de inibices em trés

tendéncias, o grafico citado deste estudo pode ser visualizado na Figura 2.

Figura 2 - Graficos de Lineweaver-Burk para trés tipos de inibicdo enzimatica.

Acompetitiva (mudang¢as no intercepto)
Competitiva (mudangas na inclinagao)
Auséncia de inibicao

/ Nao competitiva (tanto a inclinagao como o intercepto mudam)

|-

Fonte: Fogler (2014, p.303)

De forma resumida, a inibicdo competitiva ocorre quando um intermédio se une a
enzima ou espécie ativa competitivamente com o substrato, tal interacdo reflete somente
na alteracdo da inclinacdo da reta ausente de inibicdo, pois a competicdo aumenta a
constante de Michaelis (Ks) aparente, ja que uma concentracdo de substrato maior é

necessaria para decompor o substrato (FOGLER, 2014).

A inibicdo acompetitiva ocorre quando o inibidor se liga ao complexo enzima-
substrato, ou seja, o inibidor ndo compete com o substrato pela enzima em si, por esse
motivo, a inclinacdo da reta ndo é alterada, e sim o local onde o intercepto acontece no
eixo das ordenadas. Por fim, a inibi¢cdo mista ou ndo competitiva ocorre quando o inibidor
interage com diferentes tipos de sitios ativos do biocatalisador, fazendo com que ambas
conformagbes possam ser alcancadas por diferentes caminhos (FOGLER, 2014),
alterando assim, a reta tanto na inclinagédo, quanto na posi¢éo do intercepto.
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As equacdes que serdo descritas a seguir sao referentes apenas ao seu tipo de inibicéo,
e ndo representam o modelo cinético em sua totalidade, essa consideracdo sera

identificada pelo termo .
3.3.1.1. Substrato limitante

A fermentacdo alcodlica é limitada pelo substrato universalmente entre os modelos
cinéticos, isso se deve ao fato de que a levedura sé podera produzir o etanol na presenca
de acucar para metaboliza-lo, este comportamento entre velocidade de crescimento
microbiano (p) e concentracdo do substrato (S) foi primeiramente observado em 1949 por
Monod, a equacdo que descreve isso € o proprio modelo de Monod (Equacgéo 1), muitos
outros modelos s&o derivados dessa equacao inicial, a qual apenas adicionam fatores mais

complexos em consideracao as inibicoes.
Si
max Ks+si

H=p (1)

3.3.1.2. Inibicéo pelo substrato

A inibicdo pelo substrato ocorre quando o proprio substrato interfere nos sitios ativos
das enzimas ou células vivas, este termo presente em alguns modelos cinéticos possui a
seguinte representacdo matematica vista na Equacdo 2, proposto por Ghose e Tyagi em
1979.

Si

pr = (2)
(Si+KS+ S—‘2>

* uméx

K;

Em baixas concentracdes do substrato, a velocidade de consumo do substrato cresce
linearmente com 0 aumento de sua concentragéo, até certo ponto onde comecga a decrescer
e diminuir em altas concentracdes, formando um perfil semelhante a uma parabola que
apresenta ponto de velocidade maxima em um certo valor de concentracdo de substrato

(FOGLER, 2014), tal comportamento esta descrito resumidamente na Figura 3.

23



Figura 3 - Velocidade de reacdo do substrato em funcéo de sua concentracdo, com
inibicdo pelo substrato.

—Ts max

Sméx S
Fonte: Fogler, (2014, p.304)

H. Scott Fogler também afirma que em biorreatores de batelada alimentada e CSTRS
frequentemente se opera com a concentracdo do substrato préximo ao valor de S,,; para

maximizar a velocidade de reacdo e conversdo do substrato.
3.3.1.3. Inibicdo pelo produto

Um estudo sobre a relagdo entre a concentracdo de etanol e a taxa de crescimento da
Saccharomyces cerevisiae foi feito por Luong em 1985, onde o autor descreve 0s
possiveis graus de inibicdo que o etanol pode afetar nas leveduras, comparando com
estudos disponiveis na literatura da época. Ele afirma que a inibicdo ocorre quando o
etanol se acumula no caldo fermentado de maneira a suprimir a atividade metabélica dos

microrganismos.

Com dados experimentais, Luong afirmou que o aumento da concentracgao do etanol
afetava apenas o termo referente a taxa de crescimento microbiano maxima (M),
tratando assim de um mecanismo de inibicdo acompetitiva. Estudos mais recentes
sugerem que a temperatura também interfere na maneira com que a Saccharomyces
cerevisiae resiste ao etanol presente, Castro et al. (2015) concluiram que em temperaturas
mais baixas, a levedura era capaz de produzir mais etanol total, porém necessitando de

um maior tempo de fermentacéo para isso.
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3.3.1.3.1. Inibicdo linear pelo produto

Luong (1985) descreveu quatro tipos de inibi¢cdes pelo produto em seu trabalho,
comecando pela inibig&o linear, representada na Equacéo 3.

P;

T VN (1- ) (3)

Pméx

Essa equacéo foi inicialmente derivada de experimentos de Hinshelwood et al. (1946)
com a bactéria lactis aerogenes, posteriormente Holzberg et al. sugeriram que abaixo de
um limite inferior de 26 g/L de etanol, a inibicdo pelo produto ndo ocorria e apds este
valor o comportamento se mostrava linear. Com Ghose e Tyagi (1979), um dos modelos
inseridos no programa, o qual o estudo foi feito com a Saccharomyces cerevisiae, também
foi observado esse comportamento linear, utilizando hidrolisado de celulose como
substrato (LUONG, 1985).

3.3.1.3.2. Inibicdo exponencial pelo produto

Aiba et al. e Nagatami et al. (apud LUONG, 1985) propuseram o0 seguinte modelo
exponencial (Equacéo 4) sobre a inibicdo pelo etanol.

pr=p e P (4)
Onde a constante K1 varia com o0 método de cultivagdo (batelada ou continuo).

Analogamente, existe também a inibicdo exponencial pelo substrato, como foi
proposto no modelo de Jin et al. (1981), onde ambas inibigdes exponenciais sao

consideradas.
3.3.1.3.3. Inibicéo pelo produto ndo-linear generalizada (parabdlica e de poténcia)

Levenspiel propds uma equacdo ndo linear generalizada (Equacdo 5) para a
consideracdo do produto etanol como inibidor:

SR e

M*:p‘méx(l_

Pméx

O expoente “n” definird 0 comportamento da inibicdo dependendo de seu valor, por

exemplo, se n = 1, trata-se da inibicdo linear pelo produto (Equacdo 3), se n = 0,5, trata-
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se da inibicdo parabdlica, essa que foi sugerida por Bazua e Wilke (apud LUONG, 1985)
para descrever a inibicdo do produto na Saccharomyces cerevisiae, porém, no mesmo
estudo, essa equacdo ndo mostrou resultados satisfatorios em alcancar os dados
experimentais, por esse motivo, a relacdo parabdlica da inibicdo pelo etanol sofreu
mudancas em sua equacdo com a adi¢do de termos experimentais como pode ser visto na
Figura 1, no modelo de Sevely et al (1980). A outra possibilidade para o valor de “n” é a
inibicdo de poténcia pelo produto, onde o fator de poténcia “Yn” representa o expoente

da equacéo em questao.
3.3.1.4. Inibicdo por altas concentracBes de biomassa

O estudo sobre a inibicdo causada pela elevada concentragdo celular teve caminho
similar ao da inibicdo pelo produto e seu equacionamento toma forma semelhante

(Equacéo 6):

* = | 1- 6
0= b <) ©

Os primeiros modelos para o processo de fermentacdo alcodlica desconsideravam a
morte de células e perda de viabilidade com o tempo de fermentacdo, com o foco na
analise dos perfis de concentracdo, diferentes autores identificavam uma quantidade
consideravel de células inativas quando em processos em alta concentracdo de biomassa,
Lafforgue et al (apud JARZEBSKI; MALINOWSKI; GOMA, 1989) afirmaram em suas
analises que até um quarto do total da biomassa de seu estudo era composto de células
inativas ao final do processo, portanto essa perda ndo poderia ser negligenciada, 0s
autores posteriormente, concluiram que a taxa de morte era diretamente ligada na
concentracdo inicial de células e nas condi¢des de viabilidade microbiana (JARZEBSKI;
MALINOWSKI; GOMA, 1989). Com isso em mente, pesquisadores conseguiram
descrever a influéncia da fase inativa de células composta na biomassa como inibigéo
causada pela mesma, e a equacao geral que descreve bem essa caracteristica € a Equacédo
6, usada em diferentes trabalhos como por exemplo o de Lee e seus colegas, modelo o

qual esta inserido no programa.
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3.4. Modelagem e simulagdo

Um modelo matemaético consiste em um conjunto de equac6es capazes de representar
um comportamento real, um bom modelo consegue predizer o comportamento real de um
fendmeno a partir da insercdo das variaveis de entrada, normalmente, as relagdes sdo
expressas na forma de equacdes matematicas, como no caso de balancos de massa e
energia, mas também podem ser especificadas como expressdes légicas ou relacbes de
causa/efeito, além disso, também podem utilizar ou ndo de dados experimentais, de forma

a incorporar estes dados a fim de descrever melhor um processo (SOUZA, 2013).

Um tipo de modelo matematico muito utilizado na engenharia sdo as Equacdes
Diferenciais Ordinarias, as EDOs sdo equacgdes que estudam intervalos infinitesimais,
chamados de diferenciais, assim, com a soma de todos os calculos em cada intervalo,
consegue-se representar o fendmeno em questdo em um intervalo maior determinado, a
resolucdo destas equacfes muitas vezes se mostram complexas para um trabalho manual,
porém, diversos métodos matematicos e computacionais séo utilizados no auxilio desta
resolucéo, um deles é o método de Runge-Kutta, método amplamente estudado nos cursos

de engenharia pela sua consideravel simplicidade e vasta aplicabilidade.

O método Runge-Kutta, ou RK, é um método que tenta prever o comportamento de
uma curva ajustando retas infinitesimais, ao manipular a variavel diferencial de acordo
com a ordem utilizada e o passo de calculo. Como supracitado, 0 método RK pode ser
calculado em diferentes ordens, podendo ser inteiras ou mistas, e seu valor interfere
principalmente na quantidade de retas aproximadas criadas por iteracdo, ou seja, na
quantidade de incrementos aplicados a variavel, alterando assim a precisdo da
aproximacdo. Muitas vezes 0 Runge-Kutta de quarta ordem ja é suficiente para resolver
multiplas EDOs no campo da engenharia e por isso é a mais comumente utilizada nos
cursos de graduacdo ao redor do mundo, porém, com o0 avango das capacidades
computacionais, ja foram desenvolvidos métodos mais complexos como ordens de passo
variado, ou de décima-segunda ordem, utilizadas por exemplo em equacdes altamente

oscilantes.
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4. METODOLOGIA

Todo o codigo do programa foi elaborado no Excel Visual Basic for Application, para
entrada de dados, direcionamento de célculos e apresentacdo de resultados, foram usados
Formularios (Userforms) e Modulos, ferramentas da linguagem utilizada, referentes as
janelas e aos calculos, respectivamente. Cada formulario também tém seu codigo, estes
mais ligados aos botdes de comando de direcionamento do programa, como tambeém
codigos para evitar erros, como por exemplo, impedir o usuario de inserir valores
invalidos nas caixas de texto, a insercdo de letras em caixas onde s6 sdo validos valores
numéricos apresentara uma mensagem de erro, ao invés de prosseguir para um calculo o
qual causaria fim da execucdo. Além dos mais comuns formularios sobre coleta de dados,

ha também do tipo consulta (e.g. Figura 1) e o fomuléario de apresentagdo de resultados.

Tratando de uma modelagem semi-empirica, muitos dados usados nos calculos sdo
dados obtidos experimentalmente, principalmente aqueles relacionados aos modelos
cinéticos, assim como valores de propriedades fisicas como por exemplo massa especifica
de uma substancia, dados desta natureza serdo apresentados com uma sugestdo do

programa, com a possibilidade de alteracdo pelo usuario caso necessario.
4.1. Modelos utilizados

Para utilizar de um modelo cinético, os autores citados faziam seus respectivos
estudos com foco central na cinética de reagdo com o objetivo de representar 0 processo
averiguando os calculos com seus dados experimentais. As Equacdes de 1 a 6 sdo
referentes aos tipos de inibices que estdo sendo consideradas pelos autores inseridos no
programa, e cada uma delas mostra apenas sua relacdo com a velocidade maxima de
crescimento microbiano separadamente, com a excecdo de Monod, todos 0s outros
cientistas utilizaram mais de um tipo de inibicdo em seus modelos cinéticos, a Tabela 2

consegue resumir quais tipos de inibicdo foram aplicados em cada modelo.
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Tabela 2 — Condigdes de inibi¢des consideradas (marcadas com “X”) para cada modelo
cinético presente no software de simulacéo.

Ghose Sevely Jinet Lee;
Monod e Levenspiel y Pagan; Tosetto

; etal. al.
(1949) Tyagi  (1980) Rogers  (2002)
Condigdes (1979) (1980) (1981)

(1983)
?.“b.strato X X X X X X X
imitante
Inibicao pelo
substrato
Inibicao
exponencial X
pelo substrato
Inibicao
linear pelo X
produto
Inibicao
exponencial X
pelo produto
Inibicdo
parabolica X
pelo produto
Inibicéo de
poténcia pelo X X X
produto
Inibicdo por
altas
~ X
concentracdes
de biomassa

X X

Fonte: Autor (2020)

Para cada um destes modelos, o programa conta com sugestdes de valores para as
respectivas constantes cinéticas, as quais poderdo ter seus valores alterados pelo usuario

como opcao, a Tabela 3 apresenta os valores cinéticos iniciais do programa.
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Tabela 3 - Valores de constantes cinéticas para 0s modelos cinéticos inseridos

Ghose Sevel Jin et Lee;
Constante Monod e Levenspiel ot aly al Pagan; Tosetto
(1949) Tyagi (1980) (1986) (19é1) Rogers (2002)
(1979) (1983)
Ks [g/L] 3 0,48 0,222 5 0,22 1,6 21
Mmax (1] 0,2 0,4 0,42 0,3 0,453 0,24 0,5
K; [g/L] - 204,49 - - - - 15,5
Kp [8/L] - - - 4,5 - - -
K, [g/L] - - - - 0,06035 - -
K> [g/L] - - - - 0,0055 - -
Poax [8/L] - 87 87,5 85 - 90 88
Xmax [8/L] - - - - - 100 -
Yy - - 0,41 - - 1 0,7
Yu - - - - - 1 -

Fonte: PORTO (2005)

Além destas constantes, também foram sugeridos valores referentes aos rendimentos
em células (Y§> e em etanol (Yg) em 0,026 e 0,445, respectivamente.
S S
4.2. Balango de Massa

Os balangos de massa utilizados para o calculo das concentrac@es de células, produto
e substrato estdo dispostos na Tabela 4 a seguir. E importante salientar que o termo p

(velocidade de crescimento microbiano) é referente ao modelo cinético selecionado.
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Tabela 4 - Equac0es de balango de massa utilizadas no programa.

Balango de massa

d(X)

de células (sem reciclo de células) T D(X, —X) +uX

Y
para o produto 4P) =D(P,—P)+ _g uX
dt ° Yx
S
ara o substrato @ =D(S,—S) — Ll
P dt ° Yy/s

Fonte: Estanislau (2019)

As equac0es descritas na Tabela 4 apresentam termos semelhantes que caracterizam
seu perfil de concentracdo ao longo do tempo, dito isso, independente dos dados de
entrada para o balanco de massa, alguns comportamentos sdo esperados para cada uma
das trés variaveis, sdo eles: a concentracdo de substrato ird diminuir com o tempo, pois
sera consumido; a concentracdo de células aumenta ligeiramente, pois uma menor parte
do metabolismo é direcionado ao crescimento celular e a maior parte direcionada a
producéo de etanol; a concentracdo de etanol parte da origem, pois é suposto que ainda
ndo ha produto no tempo inicial do processo e essa concentragdo aumenta com o passar
do tempo; as curvas alcancardo um estado estacionario simultaneamente, e as trés
propriedades sdo continuas e com valores positivos. Os dados inseridos como entrada

ditardo resultados como rendimento, produtividade, tempo de residéncia, entre outros.
4.3. Balango de energia

O processo de fermentacdo alcodlica libera energia na forma de calor, por esse
motivo, junto com o fato de que leveduras sdo microrganismo termolabeis, justifica-se
uma atencdo mais detalhada sobre a temperatura do sistema. A analise da temperatura
pode ser feita a partir de um balanco de energia. Dependendo da escala de producéo, o
calor liberado pelas leveduras durante a reacdo néo pode ser negligenciado por causa da
diferenca de temperatura resultante. Na producéo industrial, a solugéo para este problema

é a adicdo de um trocador de calor com um fluido de refrigeracéo, geralmente agua em
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temperatura ambiente. Tal equipamento € projetado de tal forma a misturar o volume do
reator a0 mesmo tempo em que resfria a solucdo, evitando assim a necessidade de um
agitador mecanico, o qual traria outros empecilhos como reducao de volume 0til e morte
de celulas devido ao movimento agressivo, esta configuracdo esta demonstrada na Figura
4 a sequir.

Figura 4 - Esquema da configuragéo do trocador de calor

A

Fonte: Vasconcelos et al. (2019)

Como o volume de entrada do fluido quente (mosto) se localiza no fundo do reator e
sua saida se localiza no topo, o liquido de seu interior é misturado, esta configuracdo é
importante para poder considerar uma mistura perfeita, e assim, partir para aplicagdes das
equacdes em um CSTR. De acordo com Fogler (2014), o célculo referente ao balanco de
energia para um CSTR com troca térmica e grande vazdo de fluido de refrigeracéo esta
descrito na Equagédo 7.1.

(E—A (T- Ta>> +3O,Cp,(T-Ty)
A0

X —
FB -AHR,

(7.1)

Outra forma de representa-la, manipulando os termos e deixando a equacdo em

funcdo da variacdo de temperatura com o tempo tem-se a Equacéo 7.2.
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UA
T Xep(-AHR,) - Fro (T-T.)
dt Y. ©,Cp,

- (2

A consideracdo para uma grande vazdo de fluido de refrigeracéo esta relacionado
com a sua variacdo de temperatura com o fim de facilitar os calculos, com o argumento
de que a temperatura do fluido refrigerante ndo varia muito se seu tempo de troca térmica
for curto, isso de fato é uma aproximacao valida em muitos casos de vazao elevada, porém
como o programa procura atender a qualquer valor de vazdo de fluido refrigerante
inserivel, esse termo ndo podera ser negligenciado. Com a necessidade de um balanco de
energia para a temperatura do fluido de refrigeracdo, Fogler (2014) também fornece um
calculo para a temperatura de saida do mesmo (Equacao 8), assim, o balanco de energia

do reator se completa.

T, =T - (T-Ty) exp (U—A> ®)
FreCPrepre
Com as Equacdes 7.2 e 8 acopladas, o algoritimo revelara a temperatura final do
reator, dito isso, o usuario do programa pode optar por apenas solicitar este calculo, ou
de determinar uma temperatura final limite, ajustando as dimensdes do trocador de calor
de modo a ndo ultrapassar este valor, modificando a area de troca térmica, que em um
trocador do tipo placas, resultaria na alteracdo do nimero de placas ou area de cada placa.

Esta apuracdo de ciclos de calculos e testes l6gicos podem ser observados na Figura 5.
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Figura 5 - Rotina de calculo para encontrar valor de Area Total de Troca Térmica (A)

para uma Temperatura Limite determinada

Calcular
temperatura no
Reator

3

Adicao de
incremento
em "A"

3

Nao

Sim

J

CA" encontradc)

Fonte: Autor (2020)

Para as propriedades fisico-quimicas do sistema, também foram feitas sugestdes que

estdo dispostas na Tabela 5.
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Tabela 5 - Propriedades Fisico-quimicas e suas respectivas sugestdes de valores pelo
programa

Propriedade Valor sugerido pelo programa

CPgua 4.190 J/kg°C

Chaicose 221 J/mol°C
CPptanol 2.472,1 J/kg°C
AHg, -76.000 J/mol

Pigua (~30°C) 995,6 kg/m3
U 3.000 W/m2°C

Fonte: Autor (2020)

A partir dos balancos feitos, e proximo passo € aplica-los ao método de RK4 no
cddigo do programa para assim partir para a obtencdo dos devidos resultados, vale
salientar que, apesar das 5 equacdes de balanco, sendo elas localizadas na Tabela 4 e nas
Equacdes 7.2 e 8, apenas 4 serdo inseridas ao método RK4, pois a Equacao 8 referente a
temperatura de saida do fluido refrigerante néo se trata de uma EDO, ao invés disso, seu
valor é calculado em cada iteracdo, variando a0 mesmo passo que o resto das equacdes

acopladas.
4.4. Critérios de parada

Uma adicdo importante feita ao codigo de calculo principal séo os critérios de parada,
que seriam condi¢des as quais deve-se interromper 0 médulo de célculo, séo eles: se 0
tempo de iteracdo alcancar o tempo méximo escolhido pelo usuario; se os valores de
concentracdo de ceélulas, substrato e produto ndo variarem em relagdo a uma tolerancia
determinada de 0,00001 g/L em um passo de 0,001 hora; e se o substrato for totalmente

consumido (S = 0).
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4.5. Rendimento (1))

= ——— x100% 9
N7 0.511xS, o O

O rendimento (n) da fermentacéo alcodlica € calculado através da Equacdo 9, onde o
valor 0,511 é referente ao rendimento tedrico de conversdo da glicose em etanol, em

gramas de glicose por gramas de etanol.
4.6. Produtividade

Produtividade é definido por um volume produzido em um determinado intervalo de
tempo, para o caso da fermentacéo alcodlica, este volume serd a concentragao do produto
etanol produzida e o intervalo de tempo sera a quantidade de horas necessarias até o
sistema alcancar o estado estacionario, ou seja, 0 maximo de producdo de etanol do

processo em questdo. A Equacdo 10 descreve o calculo da produtividade.
Produtividade [-2-] = L a0
Lhl t

4.7. Dimensionamento das placas e efetividade do trocador de calor

Quando o valor da area total de troca térmica (A) for inserido ou calculado, como
opcéo adicional, o usuario poderd fazer um simples dimensionamento das placas do
trocador, determinando assim o numero de placas totais e a area de cada uma delas

simultaneamente, a Equacdo 11 apresenta como este calculo € feito.
A = Np X Aup (1 1)
Onde Np é o nimero de placas e A p ¢ a area da unidade de placa.

Além do numero e tamanho das placas, outra propriedade importante sobre o
dimensionamento ¢ a efetividade de troca térmica (g), ou seja, a relacdo entre a taxa real
de transferéncia de calor e a maxima troca possivel, a Equacdo 12 trata o célculo da
efetividade.

= @xloo% (12)

max
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5. RESULTADOS

O programa foi desenvolvido com sucesso, sua interface apresentou-se simples e
direta, com botdes de direcionamento em todas as janelas para facil navegacao,
mensagens de adverténcia sdo exibidas para evitar erros, e seus resultados sao
apresentados de forma clara e consistente. A Figura 6 mostra o algoritmo geral que
detalha todos os caminhos possiveis que o0 usuério pode explorar como também apresenta
as escolhas que deverdo ser feitas até a obtencao dos resultados, além disso, conta com
botdes de recalculo e de mostrar a planilha no caso do usuério desejar analisar os dados

com maior detalhe.

Figura 6 - Fluxograma geral do programa

Legenda Apresentagao
# Botdo [ Continuar/Calcular ]
> Botéo [ Voltar ]
o Janela de informagé&o (consulta) Calcular
L— L Temperatura no
__/Escolha do model Descrig&o dos Reator
- cinético <+ modelos cinéticos I
‘ Adigao de
+[incrementd
| em"A"
o  J Nio
Y y Y y Y e Y : y
Ghose e , Sevely ’ :
Monod Tvaai Levenspiel stal Jinetal [| Pagan; || Tosetto
yag . Rogers
. Sim '
Y : ;
Painel principal: : b
Entrada de dados "\ _ ... . Entradadedados\_ """""""" 0
dicionar trocador de calor,
Nao
Calcular - * Calcular Temperatura no Reator
novamente |

|— 1. Resultados
Mostrar planilha |« Id 2. Trocador -
N ;
3. Sobre )
Fech — ; ) :
L——————Calcular Area Total de Troca Térmica

Fonte: Autor (2020)

1/
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O programa finalizado contém 15 formularios e 7 mddulos, a Figura 6 consegue
retratar a maioria das janelas presentes no programa, cada uma com seus respectivos
botbes de direcionamento. Os modulos do programa podem ser categorizados de acordo
com sua funcgéo objetivo, entre eles, sdo dois com calculos essenciais para o balanco, um
responsavel pela plotagem dos gréaficos e recolhimento das saidas de resposta, um codigo
de célculo principal, que chama os célculos requisitados pelo usuério e posteriormente o
maodulo responsavel pelos resultados, um que contém todas as variaveis globais utilizadas
no projeto, a fim de torna-las publicas e permitir interacdo entre diferentes modulos e
formularios, um com o objetivo de tornar a execucdo do programa mais rapida,
desativando fungdes desnecessarias do Excel tornando assim o programa mais leve, e
finalmente a Gltima responsavel por fechar totalmente a aplicacdo quando o usuério

pressionar o botdo para fechar, pois normalmente esta acdo apenas ocultaria a planilha.
5.1. Apresentacdo e escolha de modelos

Ao abrir o aplicativo no computador, o programa ja inicia automaticamente seu codigo,
ocultando a planilha Excel que normalmente abriria e mostrando a primeira janela
intitulada “Apresentagdo” (Figura 7), contendo informacgdes bésicas como nome dos

contribuintes, nome de registro do programa e sua funcéo de forma resumida.

Figura 7 - Janela "Apresentacao”

Apresentacdo X

BIOSOLVER
PROGRAMA DE SIMULACAO DE UM BIORREATOR

Autores
Marcelo Camilo Gomes
Rodrigo Rafael Ré Estanislau

Orientador
Prof. Dr.Flavio Luiz Honorario da Silva

Continuar | Fechar

Fonte: Autor (2020).
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Ao continuar, a proxima janela a ser apresentada é a escolha do modelo cinético
(Figura 8), apresentando ao usuario a op¢do de modelo e sua respectiva data em ordem
cronoldgica. No topo direito da janela ha um icone de interrogacgéo, que ao ser selecionado
abrira uma nova janela com a descricdo de cada modelo como ja apresentado na Figura
1.

Figura 8 - Janela para escolha entre os modelos cinéticos

X
Selecione 0 modelo cinético
Modelos Cinéticos
@ Monod (1949) 0

" Ghose e Tyagi (1979)

T Levenspiel (1980)

C Sevely et al. (1980)

“ Jin et al. (1981)

" Lee; Pagan; Rogers (1983)
¢ Tosetto (2002)

Continuar Voltar

Fonte: Autor (2020).

5.1.1. Janelas dos modelos cinéticos

Ao selecionar o botdo continuar, o programa ird reconhecer a op¢do do modelo
selecionada para prosseguir com a janela correspondente ao modelo escolhido, nas
Figuras 9 a 16 estdo as janelas para insercdo de cada valor do modelo escolhido, com as

respectivas sugestdes de parametros cinéticos presentes na Tabela 3.

Para alteracdo dos valores, o usuario deve clicar nos botdes de ativacdo, onde estdo
inseridos os titulos da propriedade, isso desbloqueard a caixa de texto para edi¢cdo do

valor.
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Figura 9 - Janela de insercdo de parametros cinéticos do modelo de Monod

Monod X

Parametros do modelo

Continuar | Voltar

Fonte: Autor (2020)

Figura 10 - Janela de insercao de parametros cinéticos do modelo de Ghose e Tyagi

Ghose e Tyagi et

Parametros do modelo

g/L
h-1
g/L
g/l

Continuar | Voltar

Fonte: Autor (2020)



Figura 11 - Janela de insercao de parametros cinéticos do modelo de Levenspiel

Levenspiel X

Parametros do modelo

= g/L
mi max ‘ h-1
w |
P max ‘ a/L
.............. GDntmuar -

Fonte: Autor (2020)

Figura 12 - Janela de insercdo de parametros cinéticos do modelo de Sevely et al.

Sevely et al. X

Parametros do modelo

ks ‘ g/L

mi max ‘ h-1

kp ‘ g/L

P max ‘ a/L
Continuar |

Fonte: Autor (2020)



Figura 13 - Janela de insercdo de parametros cinéticos do modelo de Jin et al.

Jin et al. X

Parametros do modelo

ks ‘ g/L
mi max ‘ h-t
ki ‘ g/L
k2 ‘ g/L
............... Contmuar Vol

Fonte: Autor (2020)

Figura 14 - Janela de insercéo de parametros cinéticos do modelo de Lee, Pagan e
Rogers.

Lee; Pagan; Rogers X

Parametros do modelo

s | g/L
mi max ‘ h-1
P max ‘ a/L
X max ‘ a/L
w |
YM ‘
ot | ..................... V 0|tar

Fonte: Autor (2020)



Figura 15 - Janela de insercao de parametros cinéticos do modelo de Tosetto

Tosetto K

Parametros do modelo

ks ‘ g/L
mi max ‘ h-1
w |
P max ‘ g/L
ki ‘ o/L
S | .................... V0|tar .......................

Fonte: Autor (2020)

5.2. Janela da entrada de dados e balan¢o de massa

Logo ap6s a selecdo do modelo cinético, o usuario acessara o formulario principal,
onde os dados sobre o balanco de massa deverao ser inseridos. E nesta janela em que 0s
rendimentos em célula e em produto podem ser alterados. Além disso, é neste momento
em que se deve selecionar ou ndo o célculo da temperatura e do trocador de calor. Essas

informagdes podem ser conferidas na Figura 16.
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Figura 16 - Janela de entrada de dados: (a) sem calculo de trocador de calor e (b) com
célculo de trocador de calor e temperatura

(a) Entrada de dados

Balanco de massa Adicionar calculos de um trocador de calor:
® Nio " Sim

t maximo ’7 h
Volume ‘ ma3

Vazdo ‘ m3/h
T ‘ h

X0 ’7 a/L

S0 ‘ g/L

Y x/s \ g/g
Y p/s ‘ /g

Calcular | Voltar

(b) Entrada de dados

Balango de massa Adicionar calculo de um trocador de calor?
(" Nao
t maximo ’7 h Calor especifico da agua (Cpa) || 41gp 1/kgoC
Volume ‘ m3 Calor especifico da glicose (Cpg) ‘ 211 1/moleC
Vazdo ’7 m3/h Calor especifico do etanol (Cpe) W 1/kg°C
T ‘ h Entalpia de reacio ‘ 76000 3/mol
X0 ‘ gfL Numero de mols da glicose ‘ mol
S0 ‘ a/L Calor de reacdo total ‘ kI
Y /s ‘ afg Massa especifica da agua (30°C) | 9956 | kg/m?
Y /s ‘ a/g Massa total de &gua H kg
Calcular Voltar |

Fonte: Autor (2020)
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Neste formulario, algumas caixas de texto foram bloqueadas pelo fato que seus valores
sdo inseridos automaticamente, o codigo para isso foi feito de tal maneira que, quando as
células necessérias para o célculo especifico alterarem de valor, o programa testara as
condicdes necessarias (e.g. se sdo valores numéricos, se o dividendo ¢ diferente de zero,
etc.) e em seguida fornecera o valor na prdpria caixa instantaneamente, as caixas que
atendem o mencionado s&o: o tempo de residéncia (t), 0 nUmero de mols da glicose, o
calor de reacdo total e a massa total de agua. Em outras palavras, nada precisa ser inserido
na aba direita (Figura 16) para poder prosseguir.

Todas as outras caixas neste formulario séo totalmente editaveis, porém nem todos 0s
valores serdo aceitos pelo programa, ndo sO nesta janela, mas em todas aquelas onde
possuem caixas de texto onde o usuério tem poder de digitacdo, foram criadas restricdes
para o botéo de continuar, onde s6 serdo aceitos valores compativeis com os célculos, ou
seja, caixas vazias, casos onde o0 zero ndo pode ser aceito e letras onde s6 deveriam ter
numeros. A Figura 17 mostra a mensagem de erro que aparecera caso essas condi¢oes

nao forem aceitas.

Figura 17 - Mensagem de erro quando o botdo "Calcular" é apertado sem todas as
caixas de texto terem valores validos. No exemplo, vérias caixas estdo vazias.

Entrada de dados

Balango de massa Adicionar calculo de um trocador de calor?
" Nao @ Sim
t maximo ’7 h | calor especifico da aua (Cpa) | 4190 | J/kg°C
Volume | m3 Microsoft Excel X B (Cpa) | 11 3/moloC
Vazao | m3/h ol (Cpe) | 2472.1 | J/kgeC
= | h Digite valores validos | 76000 3/mol
X0 | afL 5’7 mol
S0 | a/L oK | | K
Yxs | o/g B (30°0)[ 9956 | ko/m?
Y pfs | alg Massa total de agua ” kg
Calcular Voltar |

Fonte: Autor (2020)

45



5.3. Janela para o balanco de energia

Figura 18 - Janela de entrada de dados para o balango de energia

Entrada de dados: Trocador de calor

Propriedades do sistema Qual propriedade deseja calcular?

[~ Temperatura do Reator | Area de troca térmica

Trocador tipo Placas Fluxo Contracorrente Temperatura inicial 30 oC
(Biorreator)

Calor especifico da agua (Cpa) 4190|J/kgeC Temperatura final 33 oC
(Biorreator)
Calor especifico da glicose (Cpg) 211 [3/moloC Diferenca de temperatura 3 oC
(Biorreator)
Calor especifico do etanol (Cpe) | 2472.1| I/kgoC Vazao do fluido m3/h
refrigerante
Entalpia de reacdo -76000| J/mol Temperatura Alimentacao 25 oC
N - = do fluido refrigerante
Hmero ce mais €a glicoss mol Calor especifico do fluido 4190 J/kgoC
= oot refrigerante
AfrePhEmgmows KJ Massa especifica do fluido ‘ 995 6 kg/m?
Massa especifica da agua (~ 995,6 | kg/m?3 refrigerante !
300C) Coeficiente global de 3000 W/mz20C
Massa total de agua kg transferéncia de calor (U)
Area de troca térmica (A) m2
Vazdo volumétrica no biorreator m3/h
/ UA H w/oC
Calcular Voltar |

Fonte: Autor (2020)

A janela responsavel pela entrada de dados para o balanco de energia (Figura 18) so
sera acionada se a op¢ao “sim” for escolhida no formulario principal (Figura 16). Na aba
esquerda estdo dispostas varias propriedades do sistema que foram anteriormente
inseridas pelo usuario, na aba direita, tem-se acesso a entrada de dados para o balanco de
energia, com funcionamento semelhante a janela do balango de massa, agora com mais
uma opc¢édo sobre qual dado serd inserido e qual devera ser calculado, dependendo da
opcéo selecionada, 0 programa sinalizard as caixas que ndo precisam ser inseridas para
facilitar o entendimento da interface, essa sinalizagdo € feita alterando a cor da fonte e da

caixa, a fim de representar sua inativacdo, como visto na Figura 19.
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Figura 19 - Caixas de texto inativadas de acordo com a opcao selecionada.

Qual propriedade deseja calcular? Qual propriedade deseja calcular?

v Temperatura do Reator: | Area de troca térmica | || || Temperatura do Reator [ ‘Area de troca térmica:

Temperatura inicial 30 oC Temperatura inicial 30 oC
(Biorreator) (Biorreator)

Temperatura final 33 oC Temperatura final 33 oC
(Biorreator) (Biorreator)

Diferenca de temperatura 3 oC Diferenca de temperatura 3 oC
(Biorreator) (Biorreator)

Vazao do fluido m3/h Vazdo do fluido m3/h

refrigerante refrigerante

Temperatura Alimentacao 25 oC Temperatura Alimentacao 25 oC

do fluido refrigerante do fluido refrigerante

Calor especifico do fluido 4190 J/kgoC Calor especifico do fluido 4190 J/kgoC

refrigerante refrigerante
Massa especifica do fluido 995 6 kg/m3 Massa especifica do fluido 0905 6 kg/m3
refrigerante ! refrigerante !
Coeficiente global de 3000 W/mz2oC Coeficiente global de 3000 W/mz2oC
transferéncia de calor (U) transferéncia de calor (U)
Area de troca térmica (A) ‘ m?2 Area de troca térmica (A) ‘ m?2

UA ‘ W/oC UA ‘ W/oC

Fonte: Autor (2020)

Da mesma maneira que o formulario sobre o balango de massa, este também contém
algumas caixas blogueadas com valores automaticos, sdo elas: a diferenca de temperatura
no biorreator e a multiplicacdo entre o coeficiente global de transferéncia de calor (U) e

a area de troca térmica (A), intitulado “UA”.
5.3.1. Calculo da area de troca térmica

Ao selecionar a opc¢do “Temperatura do Reator” na janela de entrada de dados do
balanco de energia, o programa ird chamar o médulo de célculo principal, o qual confere
as opgoes selecionadas e chama os devidos célculos de solugdo de EDO atraves do uso
de diversas condigdes logicas, porém na situagio em que a opgio “Area de troca térmica”
for selecionada na mesma janela, havera mais um passo antes da calculo definitivo. Com
a utilizacdo do algoritmo para encontrar a area de troca térmica (Figura 5), uma nova
janela surgirad (Figura 20) para recolher a temperatura limite, o intervalo estimado e o

incremento que se deseja aplicar para o célculo.

47



Figura 20 - Janela para insercéo de critérios para calculo da area de troca térmica

X

Critérios de calculo

Temperatura maxima 33 oC
(Biorreator)
Estimativa inicial para | m?2
Area
Valor maximo para area m2
Incremento por iteracdao 10 m?2
r

Obs.: Este método pode demorar alguns
minutos

Calcular Voltar

Fonte: Autor (2020)

Este método de calculo requer um maior esfor¢o computacional, pois o0 programa pode
recalcular a quantidade de vezes necessaria de acordo com o incremento e o intervalo
escolhido, apesar disso, ao ter a possibilidade de escolher uma temperatura limite, o
resultado obrigatoriamente atendera a condicdo de temperatura do microrganismo, algo
que ndo pode ser esquecido no projeto de um biorreator para producgéo biotecnolégica de
etanol.

5.4. Janela de resultados

No termino do mddulo principal, o codigo ird chamar o mddulo responsavel pela
apresentacdo dos resultados, este apenas contém cddigos referentes aos dois graficos
existentes, e ao recolhimento dos valores calculados, alguns deles presentes no projeto
VBA, e outros presentes na planilha Excel. O formulario contém trés paginas, uma para
cada balanco e uma terceira com informagdes adicionais sobre o software desenvolvido
incluindo contato dos desenvolvedores e um texto sobre a histéria do programa, como

demonstrado na Figura 21.

48



Figura 21 - Terceira pagina da janela de resultados intitulada "Sobre"

Autores

Marcelo Camilo Gomes
Rodrigo Rafael Ré Estanislau

Orientador

Prof. Dr. Flavio Luiz Honorario da Silva

Sobre

Este programa teve inicio em fevereiro de 2019 como projeto de iniciagdo tecnoldgica e teve esta
versao finalizada em margo de 2020 como trabalho final do curso. Seu objetivo, além de oferecer
devidamente os resultados requisitados, € também de ser uma plataforma acessivel para o
usuario, trabalhar com a linguagem do VBA trouxe essa liberdade. O programa foi feito por alunos
de Engenharia Quimica na Universidade Federal da Paraiba, pensado com a intengao de ser
utilizado por alunos do curso como ferramenta de aprendizado, assim como foi para os alunos que
o desenvolveram. No mais, aproveitem todo o nosso esforco. Qualquer duvida ou sugestdo pode
entrar em contato conosco, estamos a disposigao. Obrigado por utilizar o nosso Software!

Contato
marcelocamilogomes@gmail.com
rodrigoestanislau@hotmail.com
flavioluizh@yahoo.com.br

Fonte: Autor (2020)

Para apresentacdo das outras paginas deste formulario, a entrada de dados sera de

acordo com a Tabela 6 a seguir, para melhor visualizacdo de seu funcionamento.

Tabela 6 - Entrada de dados utilizada como exemplo para exibicéo de resultados

DADOS VALOR INSERIDO
Modelo cinético Tosetto (2002)
tmaximo 10 h
Volume 300 m3
Vazéo 100 m?/h
Xo 30 g/L
So 150 g/L
Adicionar calculo de um trocador .
Sim
de calor?
Qual propriedade deseja calcular? Area de troca térmica
Temperatura inicial 30°C
Temperatura final 33°C
Vazdo do fluido refrigerante 360 m3/h
Temperatura de alimentagédo do 25 oC
fluido refrigerante
Estimativa inicial para area 40 m2
Valor maximo para area 60 m?
Incremento por iteracao 1 m?
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Fonte: Autor (2020)

As escolhas das opcOes deste exemplo exigem o maximo da capacidade do programa,

fazendo com que ele percorra 0 caminho mais longo através dos direcionamentos como

demonstrados no fluxograma geral do projeto (Figura 6). Todos os outros valores

utilizados foram aqueles ditos como sugestdo do programa (Tabelas 3 e 5). As Figuras 22

e 23 sdo, respectivamente, o resultado para o balanco de massa e o balanco de energia.

Figura 22 - Primeira pagina da janela de resultados intitulada "Balan¢o de massa"

i'Bé'IéH'g'B'dé'fﬁéé;‘é{é' I Balango de energia ] Sobre ]

Resultados para o modelo Tosetto

t maximo

V

F

X0

S0

ks

mi max

Y x/s

Y p/s

wn|lx|a |0

p

Rendimento

Produtividade

10

300

100

30

150

21

0.5

0.026
0.445
0,03491
0,3333333
3
33,50724
15,10632
60.02769
78.31401
8.85741

h
m3
m3/h
g/L
g/L
g/L
h_l
a/g
a/g
h_l
h_l
h
g/L
g/L
g/L
%
g.h-1.L-1

CONCENTRAGAD (G/L)

[
@
=}

,_‘
S
(=]

=
1N}
o

[
o
=}

0
=]

@
]

i
=3

N
(=

o

X(g/L) s (g/L) P (g/L)

0 2 4 6 8

TEMPO (H)

10

12

Mostrar Planilha | Calcular Novamente Fechar

Fonte: Autor (2020)
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Figura 23 - Segunda pagina da janela de resultados intitulada "Balanco de energia”

Balango de massa :.Béliélh.‘;b. de energia I Sobre ]

Resultados para a Temperatura

Trocador tipo Placas | Fluxo Contracorrente , : :
Temperatura no reator (2C) Temperatura de saida do Fluido Refrigerante (2C)

Entalpia de reagdo | _76000 | J/mol
Calor de reagzo total | -19000000| kJ

Calor especifico do fluido 4190 P/kgeC
refrigerante (Cpre)

Vazao do fluido refrigerante 360 ma/h

w
vl

w
o

N~
vl

Massa especifica do fluido 995 6 kg/m3
refrigerante !

Calor de reagdo liberado | _ 14879661 kJ

o
(=)

TEMPERATURA (2C)

Temperatura de entrada [¢]
Pe(Biorreator) 30 ¢ =
Temperatura de saida 32 918 oC
(Bicrreator) ! 10
Temperatura de entrada 25 oC

(Fluido refrigerante)

Temperatura de saida oC
(Fluido refrigerante) 27’ 7005

(&}

Coeficiente global de | 30( wy/ 0
transferéncia de calor (U) m20C 0 2 4 6 8 10 12
Area total de troca 58 m2 TEMPO (H)
térmica (A)

Dimensionar Trocador Mostrar Planilha | Calcular Novamente Fechar

Fonte: Autor (2020)

As propriedades calculadas de interesse e seus respectivos valores foram: Rendimento
a 78,31%; Produtividade a 8,86 g/Lh; Temperatura final no biorreator a 32,92 °C;
Temperatura de saida do trocador de calor a 27,7 °C; e a area de troca térmica a 58 m2. A
partir destes resultados é evidenciado o sucesso do algoritmo em achar uma area de troca
térmica dentro do intervalo inserido capaz de manter a temperatura do biorreator abaixo

do limite.

Analisando os perfis das curvas apresentadas, € notavel que o balanco de massa tem
um perfil dentro do previsto, foi capaz de atingir um rendimento compativel com a
realidade visto que trata-se de um modelo cinético bastante robusto, porém este resultado
ainda ndo seria o ideal para uma producdo industrial, pois este rendimento pode alcancar
as margens de 85%, resultando numa maior produtividade. O botdo “Calcular
novamente” pode ser selecionado e todos os valores inseridos nas entradas de dados seréo
lembrados no decorrer da execucgdo pela segunda vez, o usuério poderia assim, alterar
apenas uma propriedade, e.g. concentragdo de substrato inicial, e continuar o programa
até a apresentacdo de resultados novamente, para finalmente poder analisar o impacto

dessa alteracéo feita.
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Sobre o perfil das temperaturas na segunda pagina do formuléario de resultados,
também pode-se confirmar semelhanca com o fendmeno real, pois a troca de temperatura
em um trocador de calor inicia-se a partir do tempo zero, quando a reacdo ainda esta
iniciando, fazendo com que a temperatura do sistema se resfrie ligeiramente até que o
rendimento da reacdo aumente, resultando na liberacao de calor, e consequentemente em
seu aumento da temperatura, a partir deste ponto, o trocador de calor se mostrou capaz de
refrigerar o sistema dentro das condi¢des desejadas pelo usuéario. O estado estacionario

pode ser evidenciado pelos dois graficos no periodo de aproximadamente 7 horas.
5.4.1. Dimensionador do trocador de calor

Uma opcdo adicional é colocada na segunda pagina do formulario de resultados, ao
selecionar o botdo “Dimensionar Trocador”, uma nova janela aparece com um simples
calculo de dimensionamento assim como o célculo da efetividade, esta janela pode ser

visualizada na Figura 24.

Figura 24 - Janela para célculo de dimensionamento das placas do trocador de calor

Trocador de calor tipo placas X
Area total de troca 58 m2
térmica (A)
Area da unidade de placa| () 8286 m2
I
Numero de placas 70| placas

Capacidade calorifica do 434739,73 kJ/hOC

mosto

Capacidade calorifica do 1501763,0‘ kJ/hDC

fluido refrigerante

Efetividade 58,36 %

OK

Fonte: Autor (2020)

Os valores disponiveis na Figura 24 sdo referentes aos dados utilizados do exemplo
(Tabela 6).

As Unicas caixas de texto com insercdo de valores habilitada sdo as da area de unidade

de placa e a de nimero de placas, ao inserir o valor em qualquer uma das duas caixas, a
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outra é preenchida automaticamente, além disso, ao inserir qualquer valor na area unitaria
de cada placa, este resultado também é automaticamente ajustado para corresponder ao
namero de placas calculado, isso foi feito para os casos em que a area inicialmente
escolhida ndo se igualar a divisdo exata de acordo com o numero inteiro de placas

calculado.
5.5. Dados da planilha Excel

Desde a execucdo do aplicativo até a apresentacdo dos resultados a planilha Excel
permanece oculta, sua visualizacdo s6 € possivel ao pressionar o botdo de comando
“Mostrar Planilha” presente nas duas primeiras paginas da janela de resultados, nela estéo
presentes todos os pontos de ambos os gréaficos, assim como abre a possibilidade de edita-
los, essa funcdo foi permitida para os usuarios que desejarem analisar seus resultados
mais a fundo, podendo escolher seus pontos especificos pelos graficos a maneira que
preferir, criar outros graficos, ou utilizar dos pontos obtidos para outra tarefa alheia. As
informagdes que estardo visiveis para o usuario podem ser visualizadas na Figura 25,

ainda com os dados do exemplo proposto anteriormente.

Figura 25 - Planilha Excel ao apertar o botdo "Mostrar Planilha"

Ll Programa de simulagéio de um Biorreator
P Orientandos: Marcelo Camilo Gomes e Rodrigo Rafael Ré Estanislau
: Fldvio Luiz Honorato da Silva

Calcular/Limpar |os dados click no

26,705257 g e i Equagdes do modelo
0,001 30,0014 149,947 0,02373 298408108 26,6509653

0,002 30,0028 149,894 0,04738 29,6868071 26,5984421 o dex)
0,003 30,0041 149,84 0,07099 29,5378224 26,5476307 o dt
0,004 30,0055 149,787 0,09456 29,3936956 26,498476
0,005 30,0069 149,735 0,1181 29,2542706  26,450925 120 A _ pes gy
0,006 30,0083 149,682 0,1416 29,1193968 26,4049261 = at ¢ Yiss
0,007 30,0096 149,629 0,16507 28,9889281 26,3604295 < 300
0,008 30,011 149,576 0,18851 28,8627232 26,3173872 3 aeP) Ye
0,009 30,0124 149,524 0,21192 287406454 26,2757523 E “ar =B —P) g wX
001 30,0137 149471 023531 286225623 262354799 g s
0,011 30,0151 149,419 0,25867 28,5083459 26,1965263 §

0,012 30,0165 149,366 0,282 283078722 26,1588491 =

0,013 30,0178 149,314 030531 28,2910213 26,1224074

0,014 30,0192 149,262 0,3286 28187677 26,0871617 »

0,015 30,0206 149,209 035186 28,0877271 26,0530736

0,016 30,0219 149,157 0,3751 27,9910626 26,0201061 =

0,017 30,0233 149,105 0,39831 27,8975785 259882232

0,018 30,0246 149,053 0,42151 27,8071728 259573902

0019 30,026 149,001 0,44468 27,7197468 259275735

0,02 30,0273 148,949 046784 27,6352053 25,8987404 Temperaturs no res
0,021 30,0287 148,897 049097 27,5534557 258708596 3

0,022 3003 148,845 051408 27,4744087 25,3439006 ar [Fut-amz) - 1)
0,023 30,0314 148,793 053717 27,3079778 258178337 ~ 53(7“)
0,024 30,0327 148,741 056024 27,3240793 25,7926305

0,025 30,0341 148,689 058329 27,52632 25,7682633 =

0,026 30,0354 148637 0,60632 27,1835575 257447053 g @:T,C:T,yl__nw“;,(i}
0,027 30,0368 148,586 0,62934 27,1167798 25,7219307 <2 at \FroChufre
0,028 30,0381 148,534 065233 27,0522256 256999144
0,029 30,0395 148,482 067531 26,9898235 256786321
0,03 30,0408 148431 069826 269295049 256580603
ha31 anna21 1agaze  n7212 oagva1onng o gagizes

= D(X, = X) + uX

TEMPO (H)

saida do Fluido Refrigerante (5 Equagdes do modelo

1

Z8,Cp

Fonte: Autor (2020)
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6. CONCLUSAO

O programa desenvolvido atendeu satisfatoriamente todos os objetivos propostos do
trabalho, com uma breve observacdo sobre o quarto objetivo especifico sobre execucéao
rapida, pois existe uma condicdo especifica em que o programa pode de fato demorar
alguns segundos a mais que o usual, como descrito na secdo 5.3.1. A interface foi
desenvolvida de forma compreensivel, para um uso intuitivo, impossibilitando a

ocorréncia de erros na insercéo de dados.

As sugestdes de propriedades proveram resultados satisfatdrios para todos os modelos
cinéticos utilizados, entre outros calculos, podendo assim complementar a possivel

auséncia destas informacdes de um usuério.

O acesso as janelas do projeto VBA é consistente e de facil entendimento através dos
botBes, pode ser executado continuamente e da liberdade ao usuario de ter acesso a

planilha com todos os pontos calculados.
7. PERSPECTIVAS PARA TRABALHOS FUTUROS

O programa ainda pode ser otimizado em diferentes pontos, por exemplo: em sua
acessibilidade, com a adi¢do de um conversor de unidades; adicionar mais consideracdes
de célculo para enriquecer a modelagem, como utilizacdo de correlacbes matematicas
para ajuste de propriedades experimentais; implementacdo de novas fungdes, como
reciclo de células e multiplos reatores em série. Sugestdes estas para torna-lo cada vez

mais completo e robusto.
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