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AVALIACAO DA SENSIBILIDADE PARAMETRICA NA MODELAGEM E
SIMULAGCAO DO FERMENTADOR DA BIORREFINARIA VIRTUAL DE
CANA-DE-AGCUCAR UTILIZANDO SOFTWARE EMSO

Abstract

In Brazil, the so-called first generation ethanol is obtained from fermentation of the sugarcane juice,
constituting a biofuel with high representation in the Brazilian energy matrix. The use of bagasse and
straw (biomass) for ethanol production (second generation ethanol) allows an expansion of production
capacity. Current studies seek to maximize the utilization of biomass and the integration of new
processes to the already existing ones. Mathematical modeling and simulation of processes and of
operations involved in developing technologies of use of biomass constitute essential tools to estimate
and optimize the economic, social and environmental impacts of the new technologies. The work here
presented is part of the development of a virtual sugarcane biorefinery, based on EMSO platform and
comprised of models of all stages of production. The study here conducted evaluates the sensitivity of
the parameters of the fermenter model, a transient one. With the study, it was determined the
parameters of significant influence on model responses. The study showed that the maximum specific
growth rate is the parameter that exerts the greater influence on outputs. Furthermore Michaelis-
Menten and inhibition constants, as well as pseudo-stoichiometric coefficient (cell/ethanol) and
cell/substrate yield showed to be parameters of relative influence, while (cell) death constant does not
seem to impact on ethanol, sugar or cells concentrations.

Introducao

Nos ultimos anos sdo grandes os esfor¢os de varias instituicbes de pesquisa e desenvolvimento, além
de iniciativas do setor privado, no sentido de desenvolver e implementar solucdes tecnoldgicas mais
sofisticadas e com maior embasamento tedrico que aumentem a eficiéncia e a sustentabilidade
(econémica, ambiental e social) do processo de produgdo de bioetanol a partir da cana-de-aglcar. A
analise de custos da producdo de bioetanol a partir de lignoceluldsicos, por sua vez, tem papel
fundamental na viabilizagdo do processo industrial. De fato, o exame criterioso de diferentes rotas
operacionais e mercados, auxiliado por um ambiente computacional dedicado, validado com dados
experimentais, € essencial para a consolidacdo de uma nova matriz de producdo que seja uma
alternativa aquela baseada em petréleo (Lynd et al., 1999, Cardona e Sanchez, 2007).

O Departamento de Engenharia Quimica (DEQ) da Universidade Federal de Séo Carlos (UFSCar)
vem desenvolvendo uma biorrefinaria virtual de cana-de-agucar (Fonseca et al., 2010; Foramiglio et
al., 2010). Ap6s levantamento de opcGes dentre as plataformas de simulacdo de processos disponiveis,
optou-se por utilizar como base de desenvolvimento da biorrefinaria virtual o simulador EMSO. O
programa EMSO (Environment for Modeling, Simulation, and Optimization) é um simulador e
otimizador de processos baseado em equacgdes. O software utiliza uma linguagem de modelagem
orientada a objetos, 0 que permite a organizacdo estruturada das unidades que comp&em o processo. A
plataforma do EMSO possui uma interface grafica na qual o usuario pode modelar e simular processos
complexos pela simples selecdo e conexdo de modelos de cada equipamento (Rodrigues et al., 2008).

Duas das grandes vantagens de se utilizar o EMSO como plataforma de desenvolvimento da
biorrefinaria virtual de cana de aclcar residem no fato de ele ser um simulador de processos
essencialmente dinamico e em que o usuario pode escrever 0 modelo matematico de cada etapa, 0 que
é importante na representacdo da industria de bioetanol a partir da cana de agUcar, visto que ha, no
processo produtivo, operacdes em modo batelada/semi-continuo (intrinsecamente dindmicas) aliadas a
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operagfes em modo continuo. A etapa de fermentagdo dos acUcares provenientes da cana para a
producdo de bioetanol, por exemplo, é conduzida em modo semi-continuo e a sua integragao as etapas
de concentracdo do caldo (etapa anterior) e destilacdo (etapa posterior), que sdo conduzidas em modo
continuo, sdo feitas no software pela utilizacdo de valvulas de abertura controlada e de tanques-
pulmdo de recepcdo de caldo concentrado e de vinho delevedurado. Os parametros do modelo do
fermentador, quando ndo bem ajustados, podem levar a respostas de processo incorretas, que podem
vir a afetar, em Ultima instancia, a resposta da biorrefinaria (em termos de produtividade de processo e
em custo de biocombustivel).

A anélise de sensibilidade pode ser usada para quantificar a magnitude da dependéncia das predigdes
de um modelo a determinados parametros e condic¢des iniciais (Lira et al. 2010). Segundo Saltelli et
al. (2004), a analise de sensibilidade pode ser definida da seguinte forma: “o estudo de como a
incerteza presente na predicdo (variaveis dependentes) pode ser ocasionada por diferentes fontes de
incerteza presentes nos fatores de entrada (variaveis independentes e parametros) do modelo”.

Para o estudo dos modelos especificos e complexos é definido o uso do método de matrizes de
sensibilidade, que sdo constituidas de derivadas parciais das varidveis do processo com relacdo aos
pardmetros do modelo. Com esse método, uma analise de carater local é realizada com o intuito de
definir os parametros dos modelos e ainda estudar a influéncia das variaveis medidas nas respostas. A
matriz de sensibilidade paramétrica descreve como as varidveis medidas variam com variagdes nos
parametros, permitindo a avaliacdo dos efeitos dos pardmetros sobre as saidas do sistema. Uma
maneira de se aproximar o célculo das matrizes de sensibilidade € via perturbacdo nos parametros e
posterior avaliagdo das saidas em funcéo dessas perturbacdes.

Os resultados da andlise de sensibilidade permitem, assim, a estimac¢éo da confiabilidade de resultados
providos por um modelo matematico de processo ou por um conjunto de modelos e permitem que se
fogue em um namero reduzido de pardmetros, aqueles que se mostram significativos no estudo
(Véclavek et al., 1979). Nesse sentido, € fundamental que se proceda uma avaliagdo da sensibilidade
paramétrica na modelagem e simulacdo do processo produtivo de bioetanol. O estudo de sensibilidade
paramétrica é aqui focado no modelo do fermentador dos agUcares.

Metodologia

A etapa de fermentacdo foi modelada no EMSO por Fonseca et al. (2010). O modelo do processo
(Equacdes 1-7) baseou-se em balancos de massa para célula (X), substrato (S) e produto (bioetanol, P),
além de balanco de massa total, assumindo preliminarmente que a densidade do creme de levedura, do
mosto e do meio de fermentagdo ndo variam. O modelo conta ainda com balanco de energia, que parte
da hipétese de que a dorna opera a temperatura constante, desprezando-se perdas de calor para o
ambiente.

X = (11— kg). Cx + 2. (Cxp, — Cx) — “moste )

dd% - gx_c/); + % (CscL—Cs) + @ (Cs;mosto — Cs) (2)

dditp = % + % (CpcL—Cp) + Fm%m (Cp,mosto — Cp) 3)

Z—Y = FcL + Finosto — Fdescarga 4)
_ _Mmax-Cs _cp\"

= (1 c;;) (5)

c
kg+Cg+=S
kj
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. wCx.V
Qremovido = YX (6)
H

Qremovido (7)

Fégua N pégua-CP,égua-(Tsaida,égua_Tentrada,égua)

O modelo do fermentador foi escrito no EMSO, com pardmetros com valores-padrdo conforme o
trabalho de Fonseca et al. (2010). Os parametros selecionados para se proceder ao estudo de
sensibilidade paramétrica foram zmax, Kq, ks, Ki, Yxis, Ywp. Os demais pardmetros ndo foram variados.
Em todos os casos, optou-se por variar cada parametro avaliado em até 15% em torno de seu valor
padrdo. A ferramenta “CaseStudy” do proprio EMSO foi utilizada para perturbagdo automatica nos
pardmetros e avaliacdo das saidas, estipuladas como concentracdes das células, do substrato e do
produto (Cy, Cs, Cp).

Resultados e Discussao

A andlise da sensibilidade do fermentador foi realizada a partir de um diagrama confeccionado no
software EMSO (Figura 1). Nesse diagrama, estdo presentes valvulas de alimentagdo de substrato (V1)
e de inéculo (V6), valvula de esvaziamento (timedValveStep 1) e o proprio fermentador
(fermenter_1).

timedValveStep_1

Figura 1 - Fluxograma da etapa de fermentacéo.

Tabela 1: Valores-padrao dos pardmetros do modelo e condicGes iniciais consideradas na simulagéo.

Parametro Valor
1 max (1/h) 0,34

kq (1/h) 0,0083
ks (kg/m3) 12,0
ki (kg/m3) 32,0
Ys () 0,05
Yyr () 0,12

Cp* (kg/m?3) 100,0

n(-) 1

Yy (g/keal) 0,42
Cp, mosto (KCal/kg.°C) 0,89
Cp, cv (kcal/kg.°C) 1,0
Cp, aqua (Kcal/kg.°C) 1,0
Cp, vinho (KCal/kg.°C) 1,0

As simulagdes sdo realizadas em dois ciclos fermentativos completos. O ciclo modelado é constituido
por 0,5h de inoculacdo, seguida de 2,0h de adicdo do mosto. A batelada do processo ocorre nas
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préximas 5,5h. Em seguida, é iniciado o descarregamento do fermentador, que dura 1,0h. O ciclo é
finalizado com uma limpeza de 4,0h, totalizando 13,0h de ciclo fermentativo. Os valores-padrdo dos
pardmetros do modelo e as condigdes iniciais consideradas na simulacéo sdo dadas na Tabela 1.

A anélise do processo fermentativo foi realizada a partir de uma simulacdo inicial, que garantiu
resultados coerentes para os valores padronizados de parametros. A partir disso, os pardmetros foram
variados, conforme a Tabela 1, obtendo-se as curvas de concentracdo de células (Cy), do substrato (Cs)
e do produto (Cr) ao longo das 26 horas de simulacao.

As Figuras 2 - 4 apresentam o perfil de concentracOes, dentro do fermentador, de células, substrato e
bioetanol, respectivamente, quando se procede a variacdo da velocidade especifica maxima de
crescimento celular (uma). INndependentemente do valor do s, NOta-se que a concentragdo de células
aumenta no principio, devido a abertura da valvula V6, que insere inéculo na dorna. Logo em seguida,
a concentracdo de células cai, pelo cessamento de alimentacao de células e pela diluigdo causada pela
alimentacdo de mosto (substrato). Durante o periodo fermentativo, a concentracdo volta a ter um
aumento pelo préprio crescimento celular. O fermentador tem em seguida seu volume diminuido
(descarga). A concentracdo volta a subir no segundo ciclo de batelada, pela nova alimentagdo de
indculo. A concentragdo nesse segundo ciclo é mais elevada do que no primeiro devido as condicOes
inicias estipuladas para o primeiro ciclo serem diferentes daquelas ao final do descarregamento. A
analise do comportamento das concentracfes de substrato e produto é feita de modo similar, mas
tendo-se em conta que o substrato so € alimentado ap6s 0,5h e de que sua concentracdo decai na
fermentacdo, enquanto o produto (etanol) é produzido pela mesma. Relativamente a analise da
sensibilidade das respostas do modelo ao valor de zms, as Figuras 2-4 mostram que esse parametro
exerce influéncia significativa nas respostas observadas, de modo que, quando seu valor € variado, as
concentragdes variam notavelmente. Observa-se que maiores valores para esse parametro levam a
maiores concentracdes celulares e de produto e menores concentragfes de substrato para um mesmo
tempo. O comportamento distinto do substrato em relacdo as células e ao produto é consequéncia
direta do processo fermentativo, no qual as células se multiplicam em decorréncia do consumo do
substrato, implicando em formacéo de produto. Portanto, uma vez variada a velocidade especifica
maxima de crescimento celular, é de se esperar que a concentracdo de células seja maior ao longo do
ciclo fermentativo se a variagdo for positiva, e menor se negativa. O mesmo se espera para o produto,
e 0 inverso para o substrato. Além do mais, as variacdes observadas em variacdes de 15% em torno do
valor tomado como padrdo para o referido parametro incorrem em variacdes da ordem de 100% na
concentracgdo celular e de 15% a 20% na concentragdo de etanol. No tempo t = 8h, por exemplo, se a
velocidade especifica méxima de crescimento celular tiver seu valor diminuido em 15% em relagéo ao
valor padrdo, Cs varia de 28 kg/m® para cerca de 58 kg/m® (aumento de 107%), enquanto Cp varia de
65 kg/m?® para cerca de 53 kg/m® (diminuicdo de 18,5%). As respostas demonstram, como esperado, 0
carater ndo-linear do modelo. Caso ndo houvesse, no modelo, o efeito inibitério, a razdo entre as
variacdes de concentracdo de substrato em determinado tempo de fermentacdo (At) batelada calculadas
com o valor padrdo de tamsx (tmax1) € aquelas em que s Sofre variacdo (umax2), poderia ser calculada
pela Equacéo (8):

(Cs—Csp)1 _ (e"max1t_1)
(Cs—Csp)z  (eMmix28t_1)

8)

Ao se diminuir s em 15% em relagdo ao valor padréo, a razdo dada pela Eq. (8), indicaria um valor
de 1,40, em 5,5h de batelada (de t = 2,5h a t = 8,0h). Entretanto, como o modelo prevé efeitos
inibitérios, a sensibilidade da concentracdo de substrato em relagdo ao pardmetro analisado é
amortecida, o que é comprovado pela previsdo do modelo, uma vez que, no tempo citado, %

S—%So0J)2

alcanca um valor de 1,34.
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O estudo indica que 0 ajuste preciso do parametro ums € crucial para uma correta previsao da
produtividade da biorrefinaria virtual, pois o tempo de fermentacdo necessério para se alcangar uma
concentracdo almejada de produto serd grandemente afetada por esse parametro.

Os demais parametros testados, a excecdao de kp, apresentaram também influéncia significativa nas
respostas observadas. Entretanto, o parametro Yy apresentou comportamento inverso em termos de
substrato e produto, ou seja, com a variagao positiva do pardmetro, a curva de resposta era inferior a
curva padrdo. Esse comportamento distinto pode ser compreendido pela definicdo do coeficiente de
rendimento célula/produto. J& o parametro kp, que representa a constante de morte das células, ndo
mostrou influéncia significativa nas respostas observadas, 0 que indica que 0 seu ajuste ndo necessita
ser tdo preciso, visto que 0 seu valor ndo impactara nas respostas da biorrefinaria (respostas nao
apresentadas por conciséo).

Conclusoes

Com o presente trabalho, foi possivel avaliar a sensibilidade das concentragfes, no fermentador, de
células, substrato e etanol frente a variagdes nos parametros do modelo. As respostas, de um modo
geral, seguiram um comportamento analogo a partir da variacdo dos parametros e de acordo com o
equacionamento envolvido. Os pardmetros zimax, Ks, Ki, Yxss, Yxp Se mostraram de grande influéncia nas
respostas observadas, enquanto que o modelo ndo apresenta sensibilidade a variagoes de Kp.

Nomenclatura

Cs, Cs, Cx = Concentracéo, respectivamente, de etanol, substrato e células na dorna (kg/m?)

CrcL, Crmosto = Concentracdo de etanol, respectivamente, no creme de levedura e no mosto (kg/m3)
Cp* = Concentragéo de etanol onde cessa o crescimento celular (kg/m?)

Cp, aguas Cp, cL» Cp, mostos Cp, vinho = Capacidade calorifica, respectivamente, da agua, do creme de levedura,
do mosto e do vinho (kcal/kg.°C)

Cs, mosto = Concentragdo de substrato no mosto (kg/m?3)

FeL, Frmosto = Vazao volumétrica, respectivamente, de creme de levedura e de mosto (m3/h)
Feescarga = Vaza0 de descarga do vinho bruto da dorna (final fermentagéo) (mé/h)

ko = Constante de morte celular (1/h)

ki, ks = Constantes, respectivamente, de saturacao e de inibicdo (kg/m3)

n = Poténcia do termo de inibicéo (-)

V = Volume na dorna (m3)

Yy = Calor liberado por célula produzida (kg/kcal)

Y s = Coeficiente de rendimento célula/substrato (-)

Yxp = Coeficiente pseudo-estequiométrico célula/produto (-)

Lnax = Velocidade especifica maxima de crescimento celular (1/h)
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