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1. INTRODUCAO

A demanda energética nos diversos setores econdmicos do cenario global possui, na
atualidade, elevada importéncia, visto que a busca por fontes de energia renovavel torna-se essencial
no contexto de preservagdo ambiental e sustentabilidade (SANTOS et al., 2016). A partir desse
contexto, o etanol lignocelulosico tem se destacado, jA que a produtividade na producdo de
biocombustivel pode ser aumentada atraves do aproveitamento do bagaco e da palha de cana.

Com o objetivo de produzir etanol a partir de pentoses, cepas nativas destacam-se para
reducdo de custos. Entre as cepas nativas, destaca-se a levedura Spathaspora passalidarum, capaz de
fermentar pentoses provenientes de material lignoceluldsico (BONAN, 2018). O microorganismo em
questdo classifica-se como Crabtree negativo, necessitando de condigdes especificas de aeracdo por
oxigénio para transformar o subtrato em etanol com rendimento satisfatorio (SCHMIDELL, 2001).

Nesse contexto de producdo de etanol, o projeto possui como objetivo a adequacdo de um
modelo matematico que foi originalmente desenvolvido no grupo de pesquisa (BIAZI 2016; Fapesp
16/14567-0) para descrever a cinética da fermentacdo com Spathaspora passalidarum em diferentes
temperaturas e aeracao fixa para que 0 mesmo descreva a fermentacdo em temperatura fixa mas em
diferentes condicdes de aeracdo. Os dados experimentais de diferentes condicdes de aeracdo foram
obtidos em um outro trabalho do grupo de pesquisa também utilizando Spathaspora passalidarum
(BONAN, 2018). Os parametros cineticos do presente projeto foram estimados em fungdo do
coeficiente volumétrico de transferéncia de oxigénio (ki_a), através de um algoritmo misto (global e
local), que tem mostrado bons resultados na estimagéo, usando a linguagem Python (MARTINEZ-
JIMENEZ, 2019).

2. METODOLOGIA

Os dados utilizados para a pesquisa tem origem na tese de Bonan (2018), seguindo 0s
mesmos materiais e métodos utilizados. Realizando-se a fermentagdo para a matéria-prima nas
condigdes de operacdo indicadas, foram obtidos conjuntos de dados para diferentes aeragdes: ki O;
kia 4,9; kia 8; kia 45 e aeracdo completa.



Durante o processo fermentativo, observa-se que o0s dados obtidos empiricamente
correlacionam-se, tipicamente, com funcdes sigmoides. Através do software grafico Origin 8.0, 0
alisamento dos dados foi realizado, de forma que, através da regressdo ndo linear de cada série de
dados, curvas sigmoides tipicas foram obtidas através de modelos especificos: Boltzmann,
DoseResp, BiDoseResp, Hill, Hilll, Logistic, SGompertz, Slogisticl, Slogistic2, Slogistic3,
SRichards2, SWeibulll e SWeibull2. Para cada conjunto de dados escolheu-se o melhor ajuste entre
0s modelos considerados.

Com os dados alisados, os parametros cinéticos da fermentacéo foram obtidos através de um
programa desenvolvido em Python 3.6. O foco do codigo para a pesquisa foram os algoritmos
evolutivos, sendo a evolugéo diferencial (differential evolution) a base para a minimizacéo do valor
da funcdo objetivo (Dragoi, 2016). Os parametros cinéticos do processo de fermentacdo foram,
entdo, obtidos através da minimizacdo da funcdo objetivo (Equacdo 1) (Andrade et al., 2007; Farias
et al., 2014), de tal forma que o cddigo foi executado visando o maior nimero de iteragcGes permitido
pelas limitagdes computacionais, até que a funcao objetivo estabiliza-se no menor valor possivel para
cada valor de k_a estudado. A funcdo objetivo, apresentada a seguir, compara a distancia entre o
ponto experimental e a resposta do modelo.
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Equacéo 1: Funcéo objetivo a ser minimizada
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Os parametros que variaram durante o processo de otimizacdo foram: pcumax, HUxylmax,
TGlumax, Txylmax, Ks G, K's e, Ksxy, K'sxyl, Yxcum, Yxxgl, Yecu, Yexy, Kie R, As varidveis X;,
Seuwis S_Xyl,i, P; s&o os resultados da simulagdo para cada tempo, e X;, Sgu.ir Sxyiis P; S80 0S
resultados experimentais para cada tempo.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1. Analise e alisamento de dados dos substratos e produtos da fermentacao

Para cada curva gerada com as Equacfes 1 a 13, os parametros foram determinados para cada
série de dados. Os parametros de cada equacao foram estimados com auxilio do software Origin, de
forma que uma curva para cada série de dados fosse determinada.

Realizando o procedimento de estimacgdo de pardmetros para cada série de dados em todas as
equacdes apresentadas, um modelo apresentou melhor ajuste para cada variavel em aeracdes
diferentes. De forma geral, os produtos e reagentes analisados apresentaram comportamentos de
crescimento ou consumo em curvas sigmoides.

A tendéncia de crescimento ou diminuicdo das variaveis é descrita pelo modelo que as
caracterizam. Os parédmetros especificos do modelo de cada curva foram determinados pela
ferramenta Origin. Com essa caracterizacao obtida pela anélise estatistica, pontos intermediarios aos
obtidos experimentalmente podem ser estimados, de forma a obter resultados mais precisos na etapa
de simulagdo computacional, otimizando a avaliagdo do modelo cinético.

3.2. Obtencéo dos parametros cinéticos a partir de simulacdo computacional



Ap0s a obtencdo dos parametros cinéticos a partir do algoritmo de evolucdo diferenciada,
outras otimizacOes foram realizadas aplicando o método LHS (Latin Hypercube Sampling). Através
desse método, visou-se a minimizacdo da funcdo objetivo obtida anteriormente através da
propagacdo de incertezas das variaveis analisadas (Helton e Davis, 2003). Os resultados finais
comparando os pontos do modelo com 0s pontos experimentais encontram-se nas Figuras 1 a 4 a
sequir, tal que 0s pontos representam 0s pontos experimentais e as linhas representam o
comportamento descrito a partir dos parametros cinéticos obtidos através do programa. A reducéo da
funcdo objetivo ao longo do crescimento do nimero de iteracdes é observada na Figura 5.
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Figura 1. Plotagem das concentracgdes das substancias para k. a 0, ap6s a aplicacdo do método
LHS
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Figura 2. Plotagem das concentracgdes das substancias para k. a 4,9, ap0s a aplicacdo do método
LHS



Célula [g/L]

~
15
o

n
S
@

w
=]
=)

=
o
n

=
i
=]

"
®
tn

18.0

Tempo [h]

— Modelo & Experimental

Xilose [g/L]

50.0

5
5

w
]
=1

20.0

10.0

0.0

L
e

i

1 N

1 e

Tempo [h]

—Modelo & Experimental

Figura 3. Plotagem das concentracgdes das substancias para k. a 8, ap6s a aplicacdo do método
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Figura 4. Plotagem das concentragdes das substancias para ki, a 45, apés a aplicagdo do método
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Figura 5. Plotagem da funcéo objetivo ao longo do crescimento do nimero de iteracdes

Os resultados para 0s parametros cinéticos encontrados apds a aplicacdo do LHS, em cada
condicgéo de K a estudado, encontram-se nas Tabelas 1 e 2.

Pardmetro UGlumax | Pxylmax | TGlumax | Txylmax Ksen K’s g Ks xyi
Valor (kLa 0) 0.0199 0.0014 0.0664 0.0123 5.7188 4.6932 0.6680
Valor (kLa 4,9) | 0.0271 0.0000 0.0793 0.0324 1.2972 10.1539 0.0139
Valor (kLa 8) 0.0106 0.0031 0.0861 0.0349 0.9504 11.2037 1.1265

Valor (kLa 45) | 0.0284 0.0098 0.0755 0.0700 3.3807 10.0655 2.1550
Tabela 1. Valores finais dos parametros cinéticos apés a aplicacdo do LHS

Parametro K’sxyi Yxcu Yxxyi Yecu Yeay K’ R’
Valor (kLa0) | 13.4159 | 0.9581 | 0.7112 0.3772 0.2892 46.3457 0.0375
Valor (kLa 4,9) | 13.2067 | 1.4255 | 0.1102 0.4194 0.3092 87.4379 2.1007
Valor (kLa8) | 12.2926 | 1.1591 | 0.1477 0.4531 0.3239 46.6101 0.6214
Valor (kLa 45) | 5.5286 0.2492 | 0.1529 0.3932 0.4432 3.0770 43.3682
Tabela 2. Valores finais dos parametros cinéticos ap6s a aplicacdo do LHS (continuacéo)

4. CONCLUSOES

Observando-se as Tabelas 1 e 2, nota-se que a dependéncia dos parametros cinéticos com o
coeficiente volumeétrico de transferéncia de oxigénio apresenta comportamentos distintos. Os
pardmetros e max, Txyimax, K’scu € Yexy tendem a aumentar conforme o aumento do kLa, enquanto
0s parametros K’sx,i e K’, tendem diminuir conforme a diminuigdo do kLa. Os demais parametros,
dentro do conjunto de dados estudados ndo apresentam tendéncia definida.

O valor da fungdo objetivo alcangado, assim como o comportamento da simulagdo
demonstrado nas Figuras 1 a 4, indicam que os parametros cinéticos obtidos podem representar
satisfatoriamente o comportamento do modelo reacional.



