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RESUMO: Em fungao da disponibilidade e facilidade de uso, o Excel estd presente nas rotinas
de estudantes, profissionais, empresas e universidades. O seu uso para programacao apresenta
vantagens ¢ diversas possibilidades de aplicagdo. Com a crescente demanda da aplicagdo
industrial para a fermentacdo alcodlica, a simulacdo se faz necessaria para a obtencdo de
respostas rapidas. O objetivo deste trabalho foi desenvolver um programa de simulagdo e ajuste
dos parametros de modelos em processos fermentativos alcoolicos, utilizando a linguagem
VBA do Excel. O usudrio faz a selecdo de modelos de crescimento de microrganismo e
formacdo do produto, seguida da insercdo de pardmetros vinculados a esses modelos. A
simulagdo ¢ feita por meio de integragdes de equacdes diferenciais ordinarias, método de
Runge- Kutta de 4* ordem, obtendo como respostas, as concentragdes de microrganismo,
produto e substrato ao longo do tempo. Por meio da ferramenta Solver, € realizado o ajuste dos
parametros para minimizar o erro entre os dados tedricos e experimentais. O programa mostrou-
se eficaz para a simulacdo proposta além de permitir o tratamento das respostas e comparagao
entre os modelos utilizados.

PALAVRAS-CHAVE: VBA; EXCEL; Saccharomyces cerevisiae; Runge-Kutta.

1. INTRODUCAO

O uso do Excel para simulacdo vem ganhando popularidade em fungdo da simplicidade
da linguagem, facil visualizagcdo e manipulagdo de dados, possibilidade de resolver uma gama
enorme de problemas, além de ser um programa geralmente disponivel por empresas e
estudantes (Botchkarev, 2015).

De modo a facilitar o processo logico da simulacdo e reduzir as operacdes
computacionais, uma alternativa ¢ utilizar os codigos em VBA dentro do ambiente Excel, em
detrimento a linguagens como Fortran, como visto no trabalho de (Firdous e Devlin, 2014).



Journal of Chemical Engineering and Chemistry - Vol. 01 N. 02 (2015) 016-29

Essa linguagem ¢ flexivel, sendo possivel a utilizag@o para solugdes de sistemas lineares,
equacdes diferenciais etc. Também permite que os usuarios utilizem os codigos sem a
necessidade de pacotes numéricos de programacado, além de ser versatil (Changbing, 2010,
Norton e Tiwari, 2013).

Verhoef et al. (2008) utilizaram o VBA-Excel para o desenvolvimento de um software
para simular uma unidade de pervaporagdo, associado ao Aspen Plus. Brocks (2015)
desenvolveu um programa para auxiliar o aprendizado dos conceitos farmacocinéticos,
resultando numa aceitagao e avaliacdo positiva por partes dos alunos/usuarios. Firdous e Devlin
(2014) criaram um programa em VBA-Excel para a caracterizag¢ao do ferro granular em estudos
de tratabilidade. Golman e Julklang (2014) desenvolveram um programa nessa mesma
linguagem para simular um processo de spray-dryer com recuperacdo de calor. Desse modo,
percebe-se que os campos de aplicagdo da programacao em VBA-Excel sdo enormes, passando
por diversas areas, inclusive a de alimentos e bebidas.

Com o aumento do interesse da aplicag@o industrial para a fermentag@o alcoodlica, varios
modelos t€m sido propostos para avaliar o crescimento microbiano, formagao do produto e
consumo do substrato (Dodi¢ et al., 2012). Modelos matematicos capazes de predizerem com
precisao os fenomenos fisicos sdo essenciais em diversos campos da engenharia e ciéncia
(Huang e Wang, 2010). Segundo Mendes et al. (2011), um modelo busca a elabora¢do de um
conjunto de relagdes entre as variaveis capaz de representar adequadamente um processo, de
forma a predizer comportamentos de saida a partir de dados de entrada.

Na produgdo de etanol, o processo biotecnoldgico se da a partir do consumo de agticar
pela agdo das leveduras. A fermentacdo ocorre por uma série de reagdes bioquimicas que
dependem basicamente de trés fatores: Presenca de aglicar; microrganismos capazes de
transformar agucar em etanol e gas carbonico; auséncia de oxigénio (Pinto et al., 2013). As
leveduras sdo os microrganismos responsaveis por essas transformagdes, sendo que a
Saccharomyces cerevisiae é geralmente utilizada (Barbosa et al., 2010).

Alimentos fermentados sdo de grande importdncia mundial, pois suas propriedades
sensoriais € nutricionais sdo significativamente melhoradas quando comparado as suas
respectivas matérias-primas (Santos et al., 2012). A fermentagdo alcodlica tem sido um
importante processo biotecnologico para a produgdo de alcool combustivel e bebidas (Lin et
al., 2010). No Brasil, o etanol ¢ produzido em larga escala a partir de cana-de-acticar por meio
de fermentacao dos agucares e destilacao (Palacios-Bereche et al., 2014).

O objetivo desse trabalho foi desenvolver um programa de simulagdo e ajuste de
parametros dos modelos de fermentagdo alcodlica, usando a linguagem de programacdo VBA
no software Excel.

2. MATERIAIS E METODOS

2.1 Linguagem Empregada

O programa foi escrito na linguagem VBA utilizando o software Excel 2007 da Microsoft.
Para que o usuario possa utiliza-lo, ¢ necessaria uma versao do software desse mesmo ano ou
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mais recente. Além disso, ele contém macros, assim, as configuragdes de seguranca do Excel
devem ser ajustadas de forma a habilité-los.

2.1 Modelos Cinéticos e Equacdes Utilizadas

Durante a fermentacdo alcodlica, os microrganismos (X) consomem o substrato (S),
multiplicam-se e formam o produto (P). Isso se deve a uma habilidade da Saccharomyces
cerevisiae em converter agucares em etanol e gas carbonico, dada as condigdes do meio
(Dashko et al., 2014). O rendimento da fermentagdo em etanol ¢ em torno de 92-93%, sendo
que a diferenca esta relacionada a outros metabolitos como: glicerol e succinato, além do
proprio crescimento da biomassa. No final da fermentacdo a concentragcdo de etanol permanece
entre 7-11% e os residuos de agucar sao inferiores a 0,1 % (Amorim et al., 2011).

Desse modo, ¢ importante que se determine as concentracdes de X, S e P, em funcdo do
tempo. As equacles diferenciais ordinarias abaixo foram solucionadas pelo método de
Integragdo de Runge-Kutta de 4* ordem, o que permite um monitoramento do processo
fermentativo em fun¢@o do tempo.

L px (1)
%z—[yis My X + PI/S .yP.XJ (2)
= X 3)
Onde:

X (g/L) Concentra¢do do microrganismo

S (g/L) Concentracdo do Substrato

P (g/L) Concentragdo do Produto

w, (h™1) Taxa de crescimento celular

up (h™1) Taxa de formagdo do produto

Y (g-97Y) Rendimento da célula em relagdo ao substrato

Yor (9-97H Rendimento da célula em relagdo ao produto

t (h) Tempo
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Os modelos inseridos no programa para o calculo da velocidade especifica de crescimento
do microrganismo (., ) e formacdo do produto (., ) sdo os seguintes: Tabela 1.

Tabela 1 - Modelos de crescimento de microrganismo e formagdo de produto, disponiveis no
programa

Modelos utilizados

S 4 Monod (1942)
YK A+S
J7N %) (Andrews (1968)
Hy = g7
K +S+—
: K
o u,S K,p (6) “ Padraox” Bonomi et al.
Hy =gz (1981), Aboutboul et al. (1985)
K +S+—
Up, S K, (7 Aiba e Shoda (1969)
"TK +S K +P
Mo, S ko p (®) Aiba et al. (1968)
="
K +S
o Hp,S K,.P 9 “Padraop” BONOMI et.al
Hp = S? € (1981), Aboutboul et al. (1985)
K +S+—
Onde:
Uxa(h™D) Taxa especifica maxima de crescimento celular
Upa(h™1) Taxa especifica maxima de formagao de produto
Ks(g.L™) Constante de saturagdo para o crescimento celular
K;(g.L™Y) Constante de inibi¢do do crescimento celular pelo substrato
Kp(g.L™Y) Constante de inibi¢do pelo produto

Kp(g.L™Y) Constante de inibi¢do da formacao pelo produto



Journal of Chemical Engineering and Chemistry - Vol. 01 N. 02 (2015) 016-029

Ki'(g.L™1) Constante de inibicao de formagao de produto pelo
substrato
Ki(g.L™%) Concentragdo na qual a velocidade especifica de formacao

de produto é a metade da maxima

O programa desenvolvido neste trabalho integra as Equacdes 1, 2 e 3, utilizando varias
combinagdes das velocidades especificas de crescimento do microrganismo (equagdes 4 ao 6)
e de formacdo do produto (equagdes 7 ao 9), para fornecer a evolu¢do no tempo das
concentragdes de microrganismo, substrato e produto formado.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1 Interface com o usuario

O programa desenvolvido funciona numa sequéncia de codigos escritos que dependem
de dados de entrada fornecidos pelo usuario. Um esquema geral ilustrado de sua estrutura e
funcionamento ¢ mostrado na Figura 1 A-E. De forma resumida, o arquivo escrito em VBA-
Excel (item A) ao ser aberto permite que o usuario insira escolha o conjunto de modelos (item
B) e insira os parametros (item C). Uma sequéncia de cddigos faz a integracdo das equagdes
diferenciais para obter os valores de X, S e P ao longo do tempo, resultando na tabela resposta
(item D). O usuario deve fornecer os dados experimentais para que seja possivel fazer ajustes
nos parametros dos modelos, por meio do Solver (item E).

Ap6s terminada essa etapa, o usudrio pode simular novas condi¢des iniciais, a partir dos
parametros ajustados e fixos.

3.2 Descri¢ao Detalhada da Construcio e Funcionamento do Programa

O fluxograma descrito na Figura 2, traz a sequéncia de execugdo das rotinas escritas para
a execugdo do programa desenvolvido.

No Excel, apos a execucdo das rotinas “Zerar” e “Planilha2”, um “UserForm - Form
Modelo” por meio do qual sdo escolhidos os modelos de crescimento do microrganismo e do
produto, presentes em uma “ListBox” ¢ aberto. Ao selecionar um modelo da lista, o comando
“Nome_Listbox.Value” armazena essa variavel que sera usada no decorrer da logica. O usuario
deve entrar com os valores nos campos em branco que sdo “7TextBoxes”, do (“Form inicio”).
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Figura 1 — Diagrama ilustrativo de funcionamento do programa.

Excel

Sub Zerar

Sub Planilha 2
Form Modelo
Form Inicio

#| Sub RKAJUSTE

Sub Formulas e Fill
Sub Contador
[

Dados organizados

Sub Otimize

Sub Novo |————

Sub Experimental
A

Solver Excel

Sub Resultados

Planilha Resumo e Opgdo de simular

Botao Otimizar

Entre com os dados Experimentais

Otim‘\zar—p

Simulado com parametros otimizados

Call

Figura 2- Diagrama de funcionamento do programa desenvolvido.
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Ha modelos que ndo necessitam de todos os pardmetros presentes na janela, portanto,
nessa situacao, os campos sao bloqueados, pelo comando Nome da_Textbox.Enabled=False”,
caso os modelos selecionados ndo contemplem suas variaveis nas formulas. Dois fatores
importantes e que independente do modelo selecionado devem ser informados, sdo o tempo
(tempo total da fermentacdo) e o passo (intervalo de tempo em que os calculos serdo

executados).

Na sequéncia, a rotina “Sub RK-AJUSTE” monta a estrutura do método de integracdo de
Runge- Kutta de 4* ordem, para a determinacdo das concentracdes de X, S e P. As fungdes
inseridas nas células sdo estendidas para as demais células pela rotina “Sub Fill”, por meio de
um “Loop”, estrutura de repeticdo, do tipo (“Do...while”).

A rotina “Sub formulas” permite que os dados calculados na integragdo sejam copiados
para outra parte da planilha, facilitando a visualizacdo do usuario. Os valores sdao vinculados
com as formulas, para que, quando ocorra uma alteragdo, automaticamente sejam atualizados.
Para este comando de copiar e colar ¢ importante que nomes genéricos para as células sejam
utilizados, de modo que a operagdo possa ocorrer de formar automatica. Isso € possivel
dimensionando uma matriz (tabela) que ocupa determinadas linhas e colunas dentro de uma
planilha.

Ao chamar uma célula dessa matriz, utiliza-se o comando “nome_da_matriz.cells(i,j)”
(1342 (1343

em que “i” e “j” correspondem respectivamente a linha e coluna, e o resultado desse codigo
sera uma célula dentro da tabela criada.

A rotina “Sub contador” preenche os valores dos tempos na coluna a esquerda das colunas
de X, S e P, o resultado é mostrado na Figura 3.

PASS0|1,000 T|13
T X 5 P
0,00 1,120 227,000 2,020
0,10 1,84957 221,49161 2,89416
0,20 2,93533 213,12683 4,30823
0,30 4,40159 201,43979 6,48243
0,40 6,14081 186,78254 9,59931
0,50 7,91379 170,47337  13,70242
0,60 9,46891 154,18719  18,64251
0,70 10,67304 139,11411  24,13491
0,80 11,52855 125,68473  29,87873
0,90 12,10749 113,82701  35,64082
1,00 12,49126 103,28719  41,27448

Figura 3 - Resposta de uma simulacdo mostrando as concentragoes de X, S P em cada
tempo.

A logica também se da por um loop que depende do Tf (tempo final) e o Passo que se da
0 processo, ambos determinados pelo usudrio. Para isso foi dimensionada uma tabela com
espaco de células de 10.000 posigdes em 1 coluna. O loop se da enquanto “i < ((tempo
final/passo) +1”, em que “i” € um contador. Enquanto essa condi¢ao for valida, a célula com
linha igual a “i”’ e coluna 1, sera selecionada e o valor nela escrito serd o valor da célula anterior
acrescido do passo.
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O usudrio ¢ notificado por meio de uma caixa de mensagem (“Msgbox”) sobre a
necessidade de inser¢do dos dados experimentais para que seja calculado o erro, funcgdo objetiva
para ajuste de parametros pelo “Solver” do Excel. Com os dados inseridos, ocorre o ajuste pela

9% ¢

execugdo das rotinas (“Experimental”, “gerar”, “gerar 2”, “novo” e “resultados”).

Foi desenvolvida uma l6gica para calcular o erro (“Sub gerar” e “Sub gerar2”), que se da
pela Equagdo 10. Para sua determinacdo comparam-se os dados experimentais da variavel e os
seus correspondentes simulados, para o mesmo instante de tempo (t). Como o niumero de pontos
dos dados simulados e experimentais ndo necessariamente ¢ o mesmo, desenvolveu-se um
codigo para colocar os dados numa mesma dimensdo, com funcionamento semelhante a da
funcdo “ProcV”” do Excel. A macro procura o tempo “t-experimental” numa matriz de dados
simulados e retorna o valor da varidvel resposta desejada para aquele tempo. Isso ¢ feito para
todos os pontos e todas as variaveis resposta, até que se tenham todos o mesmo ntimero de
dados simulados e experimentais.

n

i i i i i i
Erro= X teo'rico_X experimental S teo'rico_Slcxperimental P teo'rico_Pl experimental

i i i i i i
i=0 X teo'rico+Xl experimental S teérico+S experimental P teo'rico"l'P experimental

(10)

O ajuste ¢ feito pelo uso do “Solver” que altera o valor inicial das variaveis inseridas pelo
usudrio no inicio do programa, por meio de iteragdes, visando atingir o especificado na fungao
objetivo. Para tanto, é necessario definir uma fungéo objetivo, que no caso foi a soma do erro,
visando sua maxima diminui¢do. As iteragdes seguem até que se encontre a melhor solugdo,
dadas as condi¢des e restrigoes iniciais. Por fim, tem-se os pardmetros ajustados, que no
conjunto, fazem com que os valores de X, S e P simulados, se aproximem ao maximo dos dados
experimentais inseridos

A “Sub resultados” permite que os pardmetros ajustados, bem como os dados simulados,
sejam passados para uma nova planilha, chamada “resultados”, na qual fica facilitada a
visualizacdo dos resultados por parte do usudrio. O usudrio tem a possibilidade de realizar
simulagdes com os parametros ajustados, usando um outro “UserForm” que pode ser acessado
na mesma planilha A cada simula¢do os dados ndo sdo sobrescritos, o que permite a rapida
comparagdo das respostas a partir de condigoes diferentes de simulacao.

3.3 Estudo de Caso para Avaliacdo do Programa

Baseado em dados experimentais (Tabela 2) de processo de produgéo de etanol a partir
de hidrolisado de mandioca, Bonomi e Schimidell (2001), ajustaram-se os pardmetros a partir
dos valores iniciais apresentados neste trabalho.

Tabela 2 - Dados experimentais do Ensaio 1.

Ensaio 1

th) X(gL) S(glL)  P(g/L)

0,0 0,378 20,800 1,920
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1,0
2,0
3,0
4,0
5,0
6,0

7,0

0,652
1,170
1,540
1,840
2,360
2,200

2,230

17,600
14,800
10,300
5,800
2,340
0,512

0,088

2,540
3,540
4,650
5,960
6,640
7,190

6,740

O uso das equagdes de Monod (4) e o PadraoP (9), para previsdo do comportamento do
crescimento da biomassa e a formacao do produto, respectivamente, resultaram no menor valor

de erro total, conforme a Tabela 3.

Tabela 3 — Erro total nas 9 combinagdes de modelos para a simulagdo da fermentagao.

MODELOS Hp

My Padrao p Aiba Aiba&shoda
Padrao x 0,481 0,615 3,55
Monod 0,470 0,633 1,485
Andrews 0,675 0,636 3,549

Os paradmetros otimizados encontrados estdo na Tabela 4, abaixo. Os valores ausentes (-)
se devem em funcdo da inexisténcia desses parametros no modelo estudado em questio.

Tabela 4 - Parametros iniciais e ajustados para o Ensaio 1.

Valores ajustados

Valores iniciais

Parametros
Uxa(h™1) 0,706 0,524
Upe (K1) 2,109 1,305
Ks(g.L™1) 10,767 3,69
K{(g.L™1) 9,709 3,70

Ki(g.L™)
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K/(g.L™b) 85,773 53,7
Kp(g.L™") - -
Ki(g.L™®) 0,0160 00142
Yess (9-971) 0,222 0,216
Yp/s (9.971) 0,466 0,511

A Figura 4 mostra os dados simulados com os parametros da Tabela 4, portanto, antes do
ajuste. Apesar das curvas simuladas apresentarem mesma tendéncia que a experimental, ¢
notavel o distanciamento entre as mesmas ficando clara a necessidade de um ajuste dos

parametros.

10 25
1 ——{X] - Simulado
9 4 ——{P] - Simulado
5 ——{8] - Simulado

8 A [X]- Experimental L 20

- Experimental
- Experimental

15

o
= —~~
2 =
=!

i 2
o .
- =10 o
x

-5

0

tempo(h)

Figura 4 - Grafico comparativo entre dados simulados e ajustados a partir do Ensaio 1.

A Figura 5 traz as curvas de X, S e P comparativas para os valores experimentais e
ajustados. Nota-se uma grande proximidade entre ambos os pontos. A correlag@o entre os dados
ajustados e experimentais foi alta, 0,98 para os dados do microrganismo, 1,0 para os dados do
substrato e 0,99 para os dados do produto.
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10 25
1 —{X] - Otimizado
9 4 —{P] - Otimizado
J —{S] - Otimizado
8 A [X] - Experimental )
- Experimental
- Experimental
Q - 15
2 &}
= -
E '
. 10 o
x
-5
0
8
tempo(h)
Figura 5 - Grafico de X, S e P experimentais e ajustados.
5.CONCLUSAO

Foi possivel desenvolver o programa por meio da linguagem VBA- Excel e 0 mesmo
mostrou-se eficaz e pratico para a simulagio de fermentacio alcéolica. E possivel o uso e
comparacdo de modelos diferentes de velocidade especifica de crescimento do microrganismo
e formagao do produto e comparacao entre eles. As respostas ficam disponiveis na planilha do
Excel, facilitando o tratamento posterior dos dados, como a elaboragdo de graficos e tabelas
comparativas. O estudo-exemplo proposto para avaliar o programa mostrou que os parametros
ajustados pelo Solver, resultaram em um erro final menor, aproximando os dados teéricos dos
experimentais. A combinacdo que propiciou o melhor ajuste foi entre os modelos de “Monod”
e “Padrdo p”, dentre as 9 realizadas, com um erro total de 0,470. Os dados experimentais e
simulados apresentaram uma alta correlagdo entre si.
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USE OF VBA-EXCEL LANGUAGE FOR DEVELOPMENT
OF A SIMULATION PROGRAM AND ADJUSTMENT OF
MODELS’S PARAMETERS IN ALCOHOLIC
FERMENTATION PROCESSES

J.P. WOJEICCHOWSKI!, M.A. PRAXEDES?
1.2 Ponta Grossa State University, Department of Food Engineering, Post-Graduate Program
in Food Science and Technology
E-mail': josepw@hotmail.com

ABSTRACT: Due of the availability and ease of use, Excel is present in the routines of
students, professionals, companies and universities. Its use for programming features
advantages and several possibilities of application. With the growing demand of industrial
application for the alcoholic fermentation, the simulation is necessary for obtaining quick
answers. The aim of this study was to develop a program of simulation and adjustment of
models parameters in alcoholic fermentation processes, using VBA-Excel language. The user
selects the models of microorganism growth and product formation, followed by the insertion
of parameters linked to these models. The simulation is done through the integration of ordinary
differential equations, by Runge-Kutta 4th order, getting as answers, the concentrations of
micro-organism, product and substrate, over time. Through the Solver tool, parameter setting
is done to minimize the error between the theoretical and experimental data. The program has
proven effective for the proposed simulation and allows the treatment of responses and
comparison of the models used.
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