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Resumo

Neste trabalho foi simulado um processo para producdo de etanol em regime transiente com
biorreatores dispostos em série. A simulacdo foi realizada no software OCTAVE, resolvendo um
sistema de nove equac0es diferenciais ndo-lineares, através do método numérico de Runge-Kutta.
Com esta simulacdo foi possivel verificar a efetividade da utilizacdo de um biorreator na producéao
de etanol, considerando as condi¢cdes de contorno e estabelecendo as caracteristicas para uma
possivel otimizacdo da conversdo e produtividade no processo. A partir dos resultados da
simulacdo observou-se que a Equacdo de Tosetto é adequada para a modelagem do processo de
obtengdo do etanol em biorreatores e condizente com trabalhos publicados. A concentracdo de
células aumentou significativamente, em trés horas de processo entrou em regime permanente, que
¢ compativel com a teoria de crescimento celular. Em relacdo a concentracdo do substrato foi
observado que diminuiu significativamente até 4 horas e apds dez horas ocorre um pequeno
crescimento na concentragdo, indicando a inibicdo pelo substrato. A concentragcdo do produto
etanol aumentou de dez por cento a cada passagem pelos reatores 1, 2 e 3 até atingir uma
concentragdo de etanol de oitenta gramas por litro em regime transiente. A simulagéo realizada em
trés estagios torna o processo mais eficiente ao invés de se utilizar apenas um biorreator.
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Abstract

In this work, a process for transient ethanol production was simulated with bioreactors arranged in
series. The simulation was performed in the OCTAVE software, solving a system of nine non-
linear differential equations, using the numerical method of Runge-Kutta. With this simulation it
was possible to verify the effectiveness of the use of a bioreactor in the production of ethanol,
considering the boundary conditions and establishing the characteristics for a possible
optimization of the conversion and productivity in the process. From the results of the simulation,
it was observed that the Tosetto Equation is suitable for modeling the process of obtaining ethanol
in bioreactors and consistent with published works. The concentration of cells increased
significantly, in three hours of process it entered a permanent regime, which is compatible with the
theory of cell growth. Regarding the concentration of the substrate, it was observed that it
decreased significantly up to 4 hours and after 10 hours there is a small increase in concentration,
indicating inhibition by the substrate. The concentration of the ethanol product increased by ten
percent with each passage through reactors 1, 2 and 3 until reaching a concentration of ethanol of
eighty grams per liter in a transient regime. The simulation carried out in three stages makes the
process more efficient instead of using only one bioreactor.
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1. Introducéo

Com o desenvolvimento de novas tecnologias, a sociedade se viu dependente de produtos
com origem fossil, em especial os derivados do petréleo, como fonte de energia. Com este
aumento pela procura, houve a reducéo de disponibilidade destes recursos gerando, nas ultimas
décadas, o aumento de pesquisas na busca de fontes energéticas renovaveis alternativas ao
petroleo e seus derivados. Com este panorama, surgiu os biocombustiveis, compostos que podem
substituir a gasolina no abastecimento automotivo, como por exemplo o etanol e o biodiesel.

Os biocombustiveis tem se tornado uma importante fonte de energia alternativa. S&o
produzidos a partir de fontes renovaveis, chamada biomassa, que tem a producédo especifica para
este fim ou a partir de residuos orgénicos de algum processo, caracterizando a biomassa residual,
sendo conhecidas como biocombustiveis de primeira e segunda geracao, respectivamente.

O etanol (C2HsOH) é um composto organico, incolor, volatil, inflaméavel e totalmente
solavel em &gua, sendo utilizado mundialmente como combustivel automotivo devido a seu
elevado indice de octano (108) e bom teor de oxigénio (35%), o que atribui uma répida e limpa
combustdo quando comparado a gasolina (Silva, 2012). Além disso, ele pode ser obtido de trés
formas: por destilacdo de liquidos alcodlicos como a cerveja; por via sintética, a partir da
hidratacdo do etileno e etino ou a partir de gases de petroleo e hulha; e por via fermentativa
através da fermentacdo de agUcares (glicose, sacarose e frutose) sob condi¢fes anaerdbias (Souza,
2016).

Para essa fermentacgdo, é necessario que as leveduras atuem sobre os aglUcares fermentaveis
contidos na solucgdo extraida da matéria prima. Contudo, a fermentacéo alcodlica envolve cerca de
doze reacGes enzimaéticas, que sofre acBes de diversos fatores como nutrientes, minerais,
vitaminas, inibidores, pH, temperatura e afins, que podem ou ndo favorecer o desempenho das
leveduras (Lima; Basso; Amorim, 2001).

Nas ultimas décadas, o Brasil se destacou como maior produtor de etanol por via
fermentativa em razdo do investimento em técnicas de producdo industrial. Apesar disso, uma
grande parte de suas unidades produtoras, ainda, apresenta possibilidade de melhoras tanto de
projeto quanto operacionais (Andrietta et al., 1994).

A modelagem matematica € a area do conhecimento que estuda maneiras de desenvolver e
implementar modelos matematicos de sistemas reais (Aguirre, 2004). Pode ser definida também
como uma alternativa de representacdo, por equacfes matematicas, para os balancos de massa de
cada componente do biorreator.

Uma vez que se obtém o modelo matematico, é necessario que haja uma verificacdo do
comportamento correto equivalente das equacdes sob a perspectiva real do sistema. A simulagéo
foi obtida através da resolucdo de um sistema de equacgdes diferenciais resolvido pelo método
numérico de Runge-Kutta. O método de Runge-Kutta é muito utilizado para a integracdo de
sistemas de EDOs devido sua simplicidade, alta preciséo e versatilidade de aplicacdo (Cunha,
2003).

2. Metodologia

No software OCTAVE, foi desenvolvido a modelagem para a obtencdo do etanol a partir
dos balangos de massa para cada componente, envolvendo trés biorreatores. A modelagem foi
desenvolvida com a simulagcdo em ambiente computacional que possibilita o estudo aprofundado
do projeto de reatores e cinético para a obtencdo do etanol. E esperado que com trés biorreatores
tenham uma maior eficiéncia na obtencdo do produto. Foi realizada a modelagem do sistema de
producdo de etanol utilizando o0 modelo matematico de Tosetto. Este método leva em consideragéo



| The Journal of Engineering and Exact Sciences — JCEC

0s aspectos ligados a quantidade de substratos e a presenca de inibidores. A Equacdo 1 representa
0 modelo de Tosetto.

_ S P\
U= Hmax <ks+5+sz/ki> (1 Pmax) 1

Onde:

u — taxa de crescimento de microrganismos

umax — taxa de méxima crescimento de microrganismos
S — substrato

ks — constante de substrato

ki — constante de inibicédo

P — concentracdo de produto

Pmax — CONCentracdo maxima de produto

n — constante de ajuste

Condicg0es consideradas pelo modelo de Tosseto:
* Substrato limitante;

* Inibicao pelo substrato;
* Inibi¢do de poténcia do produto;

A Figura 1 mostra o fluxograma do sistema para a obtencdo do etanol a partir de trés
biorreatores.

Mosto ———p j’ e J/ —

REATOR 1 REATOR 2 REATOR 3
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N 4
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l CELULAS

Figura 1- Fluxograma do sistema indicando os trés biorreatores em série.
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As Equacdes Diferenciais 2, 3 e 4 descrevem o0s balangos de massa genéricos para uma
quantidade (i) reatores, que dizem respeito a cinética das reacdes. A escolha de um modelo que
descreve, idealmente, a cinética da reacdo de producéo de etanol é fundamental para a obtencéo de
resultados fidedignos a literatura (Tosetto, 2002). Sendo assim, 0 modelo cinético escolhido para o
processo foi o de Tosetto (Equacdo 1). Para iniciar a modelagem considera-se o balanco de massa
em regime transiente da quantidade de células, do substrato e do produto, respectivamente,
conforme as Equac0es 2, 3 e 4.

Xi_1Fi_q — XiF; +Y"/S XV = v, 3 @)
S ds;

Si-1Fi-1 = SiF = 722 XV = Vi gt ®)
p/s dP;

RoiFiog = BFi + S22 WXV = Vit (4)

aqe

A modelagem matematica dos componentes de interesse a partir das Equacfes genéricas 2,
3 e 4 para (i) reatores, foi realizada para trés biorreatores continuos em série em regime transiente
e foram expressas pelas seguintes Equacdes diferenciais 5, 8 e 11 para as células, Equaces 6, 9 e
12 para o substrato e EquacBes 7, 10 e 13 para o etanol, respectivamente. O sistema de nove
EDO’s ndo-lineares resultante foi integrado numericamente por meio do método de Runge-Kutta,
utilizando o software OCTAVE.

e Primeiro biorreator:

Balanco de massa para as células

_ 51 _ Py — vy, &
XoF¢ + X4Fp — [X1 (Fc + F)] + Hmax Sz 1 b XVi =V, m (5)
§ kg+S,+71 /ki max
Balanco de massa para o substrato
S P; \ ds
SoFs + SaFr = S(Fas + Fr) = 1 Hmx (—S> (1-22) X vy =V, 2 (6)
§ kg+S,+°1 /ki max
Balango de massa para o etanol
S P
PoFp + PaFr = Py (Fp + Fr) + 12 <ﬁ) (1-2) %,v, = v, 2 (7)
s kg+S,+ 1 /ki max




e Segundo biorreator:

Balanco de massa para as celulas

Sz
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Xi(F. + F.) — X, (F, +Fr)+

Balanco de massa para o substrato

SF, + S,(Fs + F.) —S(F3 + Fs + F,) —

Balango de massa para o etanol

Py (Fp + Fy) — P (Fp + Fy) + 12 52

e Terceiro biorreator:

Balanco de massa para as células

S3

§ x Hméx (ks+52+522/ki> (1 )

Yx llmax (ks+Sz+ S2 /k> (1 P

XZ(F +F )+X3(F +Fr)+ umax( S
s kg+S3+73 /k-

Balango de massa para o substrato

SF, + S,(Fs + F,) — S3(F; + Fg + F,) —
Balanco de massa para o etanol

P,(Fp + Fy) + Ps(Fp + Fp) +

S3
|J~max S:2
? ks+S3 + /ki

llmax ( S32
? ks+S3 + /ki

P, \" dx
szx) XV, =V, —2 (®)
s ds
L i <—> (1-22) " %,v, = v, &2 9
§ kg+S,+ S2 /k max
P2 ) XV, = V, 22 (10)
) A2V2 = Vay
P; \" dx.
2 ) (1 - szx) X3V3 = V3 —2 (11)
n
SS ) (1 - PP3, ) X3V3 V3 dS3 (12)
P; \" dP
(1 - K?;X) X3V3 = V3 d_: (13)

O software OCTAVE foi utilizado para resolver o sistema de nove equagOes diferenciais.
Nesse caso, considerou-se que ndo ha reciclo no sistema (Fr=0). Um programa computacional foi

desenvolvido no software OCTAVE para resolucéo
descrito na Figura 2, sequéncia (a), (b), (c), (d) e (e).

do sistema de equacgdes diferenciais e esta
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function f=biorreatores2(t,Y) | pmax=93; % g/L " %%SS%%% CELULAS REATOR 2 ¥ % % L

Lo e T e T o sttt

Es=ggggg; g tén n=2; b2=(Fc+Fr)*Y(2)/V2;

c= H 0 m=1.4; Mi T

Fp=35000; , %L/ Ki=42; % /L | %%H% CELULAS REATOR 3 éﬁil‘;l;aﬂey(‘) REAER

Fr=0; %L/h cl=(Fe+Fr)*Y(2) /V3; Faal=(Ks+Y(6)+((Y(6)A2) /Ki));

i % L/h p—_— c2=(Fe+Fr)*Y(3)/V3; fab= ((1 (Y(10)/Pmax))An);
=10000; % REFERENCIAS Fac=

Fs3=10000; % Y(1) = células rl 94%63636%%% CELULAS REATOR 4 F4=(Fha/Faal)*Fab*F4

Fs4=10000; % vgzg = células r2 dl=(Fc+Fr)*Y(3)/v4; 3= $4 $éz)? > S

S 1] % YE3§ = Cé}u}as r3 d2=(Fc+Fr)*Y(4)/V4;

5 i g % Y(4) = Células r4 PASRRAAAASA%%SUBSTRATO REATOR 3
v2=372000; %L % Yg = Substrato rl | %X460CCk SUBSTRATO REATOR 1 ly1=(Fs+Fr+Fs1)*Y(6)/V3+(Fs2+50)/V3;
v3=298000; AL % Y(6) = Substrato r2 | el=Fs*sO/VI+(Fr*Y(8))/V1;  fo= EFs+Fr+Fsl+FsZ) Y(7)§V3
v4=235000; % L % YE 3 =z sugstrato r3 e2=(Fs+Fr)*y(5)/v1;

% Y(8) = Substrato r4 % MiT
yx=0.026; % Yg9) = Produto rl %calculo de Mi Tosseto gﬁilcﬂlﬁaffy(}) asskto
yp=0.418; % Y(10) = Produto r2 eda= Mimax*Y(5); . Baal=(ks+Y(7)+((Y(7)A2) /Ki));
" % Y(11) = Produto r3 edal= (Ks+Y(5)+((Y(S)A2)/K1)_ g4b=( (1- (Y(11)/Pmax))An);
X0=15; , R oL % Y(12) = Produto r4 | edb=((1-(Y(9)/Pmax))An);  Bac=l;
50=130; % g/L edc=1; . B4 (gia/gial) *gabgdc;
P0=0; % g/L %HHE% CELULAS REATOR 1 ed=(eda/edal)*edb*edc; 93= *y(?);

. al=Fc*X0/V1+(Fr=y(4))/vl e3=e4*Y(1);

vimax=0.45; % 1/h a2=(Fe+Fr)*Y(1)/v1;
Ks=5; % g/L YRR %%SUBSTRATO REATOR 2
Pmax=93; % g/L
Xmax=90; % g/L
n=2;
m=1.4;
Ki=42; %o/l (a) (b) (c) (d)
YRSRRXSIYAASUBSTRATO REATOR 4 Kiujakiesanesh PRODUTO REATOR 3
hl=(Fs+Fr+Fsl+Fs2)*Y(7) /V4+(Fs4*S0/v4) ; kl—EFp+Frg Y(10)/v3;
h2=(Fs+Fr+Fsl+Fs2+Fsd)*Y(8) /v4; tz ZP;E;) *Y(1L)/V3;
3=g

%Calculo de Mi Tosseto

hda= Mimax*Y(8);
h4al-(Ks+Y(8)+((Y(S)AZ)/K1)),
h4b=((1-(Y(12)/Pmax))An);

hdc=1;
h4=(hd4a/hdal)*hdb*hdc;
h3=h4*y(4);

Jokiadelelladelenss PRODUTO REATOR 1
11=Fp*P0/V1+(Fr*y(12)/v1);
i2=(Fp+Fr)*Y(9) /V1;
i3=e4*Y(1);

J633666%%% PRODUTO REATOR 2
jl=(Fp+Fr)*Y(9) /v2;

j2= éFp+Frg *Y(10) /v2
33=F4*Y(2);

IRIKSE%%% PRODUTO REATOR 4
11=(Fp+Fr)*Y(11) /V4;

12= (Fp+Fr) Y(12)/v4;
13=h4*Y(4);

JeJbadadolblededbsesadoll
f(1,1)=al-a2+e3;
f(Z.l§=b1-b2+f3;
£(3;1: =c1-c2+g3;
f(4,1)=d1-d2+h3
f(5,1)=el-e2- ((1/yx) e3);
f(6,1)=f1-f2- gél/yx; f3§
f(7,1)= g g 1/yx g
£(8,1)= 2((1/yX) 3);
;Egoli =il- 12;((yp/§x) “43);
+ X
T D n/aL:
f(lZ,l) 11-12+((yp/yx)* 13)
% [tempo,solucao{

()

=ode45(" biorreatoresZ',[O 60],[15 15 15

15 130 130 130 130 0 0 0 0]);

(

Figura 2- Programa computacional desenvolvido no software OCTAVE para resolugdo do
sistema de equacdes diferenciais.

3. Resultados e discussoes

A partir dos resultados obtidos pelo programa computacional da Figura 2 foi gerado o
grafico da simulagdo da unidade fermentativa composta por trés biorreatores ligados em série sem
reciclo, conforme a Figura 3.
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Figura 3- Perfil de consumo de producio de etanol simulado para a unidade fermentativa
composta por trés biorreatores em série.

A partir da anélise da Figura 3 pode-se observar que a concentragdo de células aumenta
significativamente até quatro horas, entrando em regime permanente apos este periodo.

Em relacdo ao substrato observa-se que sua concentracdo diminui bruscamente em trés horas
pelo fato de ser o alimento para o crescimento celular. A partir de dezoito horas observa-se um
pequeno crescimento na concentracdo de substrato no reator trés indicando uma inibi¢do pelo
substrato.

Em relacdo aos produtos, a partir da andalise da Figura 3, pode-se observar que a
concentragdo inicia em 0 g/L e depois aumenta significativamente até as primeiras trés horas nos
os trés biorreatores. Atingindo uma concentragdo de etanol de 52 g/LL no reator 1, uma
concentragdo de etanol 65 g/L para o reator 2 e uma concentracdo de etanol de 80 g/L para o reator
3, em regime permanente.

4. Concluséao

Neste trabalho foi possivel realizar com éxito as simulagdes para os trés biorreatores
continuos em série pela Equagdo de Tosetto. Em relacdo & concentracdo do produto etanol
observou-se na simulacdo que a operagdo realizada em trés estdgios torna o processo mais
eficiente ao invés de se utilizar apenas um biorreator. Observou-se nas simulagdes que para a
obtenc¢do do etanol ocorre uma inibicao do substrato, ndo afetando significativamente a produgao
de etanol. Os resultados das simulagdes sdao adequados com o esperado baseado na pratica
experimental e sugere-se para trabalhos futuros a validagdo do modelo tedrico com dados
experimentais obtidos na industria ou escala piloto, de acordo com Ascendino e Torres (2017).
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