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OTIMIZAGCAO DO PERFIL DE ALIMENTACAO E DE AQUECIMENTO PARA A MAXIMIZACAO DE ETANOL
EM UM REATOR EM BATELADA-ALIMENTADA USANDO ALGORITMO GENETICO

Freitas, H.F.Sll’z, Andrade, C.M.G®

RESUMO: O objetivo do presente trabalho consistiu na otimizacdo da quantidade de producao de etanol em um
processo fermentativo do tipo batelada-alimentada, representado um modelo cinético de fermentagdo, através de
um determinado ndimero de acdes de controle em respeito &s varidveis controladas, a saber: vazdo de
alimentacdo da dorna, temperatura do fluido na jaqueta de troca térmica acoplada ao reator e a vaz&o massica
para o referido fluido. Foi desenvolvido um cédigo de algoritmo genético na linguagem computacional Python de
codificacdo versatil, de modo a permitir resolver o problema de meta-otimizacdo que se apresenta. Apds as
simulacfes e otimizacdo, os resultados indicam que a rotina proposta foi capaz de maximizar a quantidade de
etanol produzida na dorna, contendo-se uma concentracéo de final de produto de aproximadamente 85,94 kg/m?3
para um tempo de fermentacéo de 24 h, com um volume final contido na dorna de aproximadamente 236,32 m3.
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1 INTRODUCAO

Em tempos atuais, a busca por fontes alternativas de energia renovaveis € um tema recorrente,
especialmente em relacdo a demanda emergente para a substituicdo de combustiveis fésseis por alternativas
ambientalmente mas adequadas, como os biocombustiveis. Entre estas fontes energéticas alternativas, o etanol
distingue-se devido ao seu amplo espectro de possiveis matérias-primas para sua producéo, fonte de energia de
carbono quase neutro, entre outras (BAYENS et al., 2015, BAI et al.,2008).

Os chamados processos biotecnoldgicos, nos quais os produtos formados sédo obtidos a partir do
metabolismo de microorganismos de trabalho, tem representado cada vez mais um setor mais expressivo dos
produtos industrializados, contemplando a producdo desde medicamentos, alimentos, defensivos agricolas e,
combustiveis, ramo este que tem bastante expressdo no cendrio brasileiro em razdo da expressiva producéo
nacional de etanol. A medida que este composto é o resultado do metabolismo do organismo responsavel pela
fermentacéo, frequentemente a S. cerevisiae, um complexo processo ndo-linear ocorre no meio reacional,
relacionada ao préprio desenvolvimento biolégico deste agente em questdo. Neste sentido, o controle das
condicbes ambientais do biorreator, como a temperatura do meio, a concentragdo de nutrientes, o pH, entre
outros, podem afetar o desempenho dos microorganismos. A temperatura € um dos principais fatores
responsaveis pela influéncia no metabolismo da S. cerevisiae, especialmente quando analisados em termos da
sua taxa de crescimento; Outro fator importante € a vazdo de alimentacdo para biorreatores do tipo batelada-
alimentada, o qual implicara diretamente na disponibilidade de nutrientes para o seu consumo (AMILLASTRE et
al., 2012, SARKAR & MODAK, 2008).

No presente trabalho o estudo politica de alimentacdo ideal e condi¢cdes térmicas foi realizada em um
processo de produgdo de bioetanol in silico descontinuo alimentado com base no modelo apresentado em Costa
Filho et al. (2009), usando um algoritmo genético. O controle térmico e de alimentacdo foi estudado utilizando
abordagem turno multivariada, descrevendo ambos os parametros através deslocamentos lineares sequenciais,
com o objetivo de maximizar a producdo de etanol no fermentador encamisado, e também preservar a
estabilidade do processo de fermentacdo em relagdo as condi¢cbes ambientais.

2 MATERIAIS E METODOS

No desenvolvimento do presente trabalho foi utilizado um cédigo in-housedeotimizacéo do tipo algoritmo
genético (GA) desenvolvidoem linguagem Python, garantindo a flexibilidade e reprodutibilidade da ferramenta. No
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processo fermentativo simulado em questao, o controle da alimentacao do reator e da temperatura da jaqueta de
transferéncia térmica em torno do mesmo foram representados no GA utilizando uma abordagem de codificacdo
em variaveis reais (real-codedapproach) referentes aos seus set-poins, no tocante a implementacdo de um
namero N (a determinar) de acdes de controle lineares (portanto, um namero definido de intervalos) durante o
tempo de fermentacdo, 0 que caracteriza-se como um problema de meta-optimizacdo. Nas secfes seguintes, o
desenvolvimento experimental do presente trabalho sera brevemente descrito, em termos do modelo cinético
utilizada para a descricdo do processo de fermentacéo, a composi¢do da situacdo em estudo neste trabalho como
um problema de meta-otimizacdo, e a metodologia empregada na simulacéo e otimizagdo do processo.

2.1 Modelagem do processo fermentativo

O modelo de cinéticada fermentacdo empregado para descrever o processo € apresentado em Costa Filho
et al. (2009), descrevendo os produtos de fermentacdo alcodlica em termos de um produto (etanol), substrato
(glicose), e biomassa. O modelo em questdo explora os efeitos nocivos da temperatura e da concentracédo de
etanol na biota da levedura, segmentando a biomassa em termos de uma parcela viavel, para o qual apresenta
uma atividade metabdlica normal, e uma parcela ndo viavel, que nao apresenta mais funcionalidade em termos de
producéo de etanol, devido a toxicidade do meio. O modelo é apresentado através das equacdes abaixo.

c;_\t’=|: (1)
o= [2e] (i vmexs) + [a] (- 1) @
I, ~ Koy =G0 Ky ©
TSy O —u(FE) - mexy @)
§=YEXUXV+mEXV - %%E ®)
P =KXy — S Xy (6)

Nas equagbes acima mencionadas os termos V, T, T;, S, E, Xy, Xyy representam o volume no tanque de
fermentacéo (metros cubicos), a temperatura do meio de fermentacao (°C), a temperatura do fluido na jaqueta que
reveste o reator, a concentracdo de glicose (kg/m3), a concentracdo de etanol no meio reacional (kg/m3), e a
concentracéo de biomassa viavel e ndo viavel (kg/ms3), respectivamente. Os termos p e c, representam a
densidade e a capacidade térmica da agua, 1000 kg/m? e 1 kJ/(kg°C), respectivamente, e pg € Cpg representam,
respectivamente, a densidade do mosto contido no interior da dorna de fementacdo e a capacidade térmica, para
0s quais os valores foram assumidos como equivalentes aos da agua. Os termos Sy, Mg, My representam
respectivamente a concentracao de glicose na corrente de alimentacdo da dorna, para a qual o valor de 250 kg/m?3
foi utilizado no presente trabalho, a producdo de etanol associado com o crescimento celular, o qual € de 0,1
kg/(kg h), e o coeficiente de manutencéo de células, considerado como 0,2 kg/kg. Quanto aos termos Qgem € U, 0
primeiro representam respectivamente a liberagdo de calor devido & natureza exotérmica da reacéo de
fermentacéo, para a qual foi utilizada o valor de 678,3 kJ/kg no presente trabalho, e o coeficiente global de troca
térmica para a jaqueta do tanque de fermentacgédo, para a qual o valor de 1,0 ( kJ / h.m2.°C) foi utilizado. A area de
troca térmica, entre o revestimento e tanque de fermentagéo e o meio de fermentacéo, A (m?2), é calculada a partir
da expressdao A = 2mV4/rr,ondeV+ representa o volume do tanque de fermentagdo (m3), e ry o raio tanque de
fermentacédo, o qual foi considerado 1,2 m para o presente trabalho. As rela¢des constitutivas utilizados na
definicdo do modelo sé@o apresentados nas equacdes abaixo.
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Ky = (4,1013exp [%]) exp[(7.421.107°T2 — 0.4654T+7.69)E] (12)
Yys = 2.704[exp(—0.1225T)] (13)
Yes = 0.6911[exp(—0.0139T)] (14)
Yex = 0.2556[exp(0.10867)] (15)

Nas Equaces (7) a (15), os termos u, uUwax: Emax, Xmax, € K, representam, respectivamente, a taxa de
crescimento especifico e o seu valor maximo (h'l), a concentragcdo maxima nao-inibitéria de etanol e de glicose
(kg/m?3) , e o coeficiente de inibicdo pelo substrato (kg™/m™). O termo Ks representar a constante de saturacdo do
substrato, para o qual foi utilizado o valor de 4,1 kg/m3, Ky do coeficiente de morte celular (h'l), e Yxs, Yes, Yex
respectivamente o fator de rendimento de conversdo de biomassa em funcdo do consumo de substrato (kg/kg), o
fator de rendimento de converséo de etanol em fun¢&o do consumo de substrato (kg/kg), e o fator de rendimento
de conversédo de etanol com base na producdo de biomassa (kg/kg) .O referido modelo foi escolhido a fim de
explorar o efeito da temperatura e concentracdo de etanol no meio de fermentacdo, e o impacto sobre o niimero
de células viaveis de S. cerevisiae, uma complexa relagdo nado linear intrinseca ao referido processo
biotecnolégico. O efeito da corrente de alimentacdo de substrato sobre a temperatura foi considerada
insignificante, uma vez que reactor é considerado perfeitamente agitado.

2.2 O problema de meta-otimizacao

No presente trabalho, um procedimento de otimiza¢do do nimero de a¢bes de controle linear para a taxa
de alimentacdo, a vazao massica fluxo de fluido para troca térmica na jaqueta da dorna de fermentagdo a
temperatura do liquido neste equipamento, chamados de shifts, uma vez que podem representar mudancas
suaves ou abruptas no perfil de controle das referidas variaveis. A descricdo matematica genérica das equacdes
lineares de acao de controle é apresentada na Equacéo (16).

V=Vuax — Vmin) av +Vuin (16)

Na equacgédo acima, o termo V representa a variavel a ser otimizada para uma acao de controle especifica,
na qual o set-point da variavel é determinado pelo termo ay. A acdo de controle ira ocorrer durante um intervalo
especifico de tempo, entre ty, e ty (varidvel temporal) .Assim, trés variaveis devem ser otimizadas para cada acéo
de controle. As variaveis set-point foram definidas no intervalo de [0,1], no qual o primeiro valor corresponde ao
limite inferior da varidvel operacional, e a segunda o seu limite superior, conforme descrito na Equacao (16). Os
limites para cada variavel controlada séo apresentados na Tabela |. De acordo com as equagbes do modelo
apresentados nas secgdes anteriores, as variaveis controladas sdo a temperatura do fluido na jaqueta de
aquecimento da dorna (T;), o fluxo de alimentag&o para o reator (F) e o fluxo de massa do fluido na jaqueta (M,).

Tabela I: Limites das variaveis controladas

Variavel Limite inferior Limite superior
F 1 m3/h 10 m¥/h
T, 28 °C 40 °C
M, 10°kg/h 10° kg/h

Assim, a otimizagcao do nimero de ag¢des de controle realizadas ao longo para cada uma das variaveis
controladas foi realizada utilizando uma codificacdo discreta (integercoded) no cddigo GA desenvolvido,
explorando a sua versatilidade. Para cada conjunto de acdes de controle propostos para as trés variaveis (F, T; e
M;), uma rotina de otimizac&o incidental foi empregada usando o GA com a codificacdo em variaveis reais (real
coded) ja descrita, para a optimizagdo do set-point para cada variavel controlada, bem como o intervalo de tempo
em que ird ocorrer a acdo de controle. A funcao objetivo utilizada para o GA incidental foi a quantidade final de
etanol no interior do biorreator, para a qual deseja-se a maximizacao, valor este que foi ponderado pelo nimero
total de acBes de controle, evitando assim que um ndmero excessivo de acdes de controle seja proposto, o que é
indesejavel para o ambito de controle de processos. Assim, a funcdo objetivo a ser calculada para o codigo GA
principal é determinada pela expressdo OBJ = ErV/Nac. Na equacédo descrita, o termo OBJ representa o valor da
funcdo objetivo para o GA principal (codificacdo discreta, responséavel por otimizar o niumero total de acbes de
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controle), Er e Vg a concentracao final de etanol no interior do tanque de fermentacdo (kg/m?) e o volume finalno
mesmo (m3), cujo produto representam o valor fungéo objetivo para o GA incidental (codificagcdo em variaveis
reais, responsavel por otimizar a faixa de tempo de cada uma das a¢Ges de controle e o0 set-point destas durante
os referidos intervalos), e Nac 0 nimero total de agdes de controle.

2.3 A simulacéo do processo e otimizacdo

O processo de simulacéo e otimizacdo foi realizado em através do ja descrito codigo in-house, utilizando
um computador com processador i5 e 8 GB de RAM, rodando o sistema operacional Linux (kernel 3.13). O
processo global exigiu cerca de 48 horas de tempo total de processamento. O codigo de otimizagao de codificagao
versatil foi desenvolvido na linguagem computacional Python usando a estrutura de indexacdo de matriz
otimizadandarray, disponivel na biblioteca Numpy (Walt et al., 2011), e os GA principal e incidental utilizaram as
configuracdes referentes ao algoritmo genético presentes nas Tabelas Il e Ill.

Tabela Il: Configuragdo empregada para o GA principal (nimero de acbes de controle) e incidental (set-points e
faixas de tempo de aplicac@o das acdes) referente as taxas de crossover e mutacao.

GA Taxa de Taxa de
crossover mutacéo
GA L 60% 3%
(principal)
GA?2
0, 0,
(incidental) 80% 1%

Tabela lll: Configuracdo empregada para o GA principal (nimero de acfes de controle) e incidental (set-points e
faixas de tempo de aplicacéo das ac¢des) referentes aos operadores de crossover e mutacao.

GA Operador de | Operador de
crossover mutacéo
GA1l o .
(principal) Aritmético Gaussiano
GA?2 o .
(incidental) Aritmeético Gaussiano

A simulacéo do processo de fermentacao, descrito atraveés do modelo apresentado nas Equacdes 1-15, foi
realizada através da integracdo do referido modelo sobre o tempo de processo, para o qual foi utilizado o tempo
de simulado de 24 horas. A integragéo foi realizada através da utilizacéo da biblioteca Scipy (Jones et al., 2001),
que encapsula a rotina ODEPACK (Hindmarsh, 1983; Radhakrishnan&Hindmarsh, 1993; Brown &Hindmarsh,
1984). As configuracgdes iniciais empregadas para o processo de fermentacdo simulado foram: volume do tanque
inicial (Vo) de 20 m3, temperatura inicial (T,) de 25 ° C, concentracéo inicial da biomassa de levedura (X,) de 31
kg/m3. A concentracdo inicial de etanol, glicose e biomassa néo viaveis (Eq, Sg € Xnvo, respectivamente) foram
consideradas nulas. A concentracéo de glicose nacorrente de alimentacdo do biorreator, Sy, foi de 200 kg / m3.

3 RESULTADOS E DISCUSSOES

A maximizacao da quantidade de etanol produzido no processo de fermentacdo simulado foi desenvolvido
utilizando a metodologia descrita nas secc¢des anteriores. Através da utilizacdo do algoritmo de meta-otimizacao,
uma matriz otimizada das ag¢des de controle foi obtido (representados pelos termos Ng, Ny, Ny, respectivamente),
para o qual o montante resultante de etanol (ViE;) produzidos e volume de contetdo do reactor (FV) no final do
processo e o volume do tanque de fermentacao € apresentada na Tabela iV.

Tabela IV: Resultados obtidos no presente trabalho

Ne Nqj Ny E Vf EqV;
20287.21 k
4 4 2 85,94 kg/m3 236,32 m3 9
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Nas Figuras 1 e 2, sdo apresentados os perfis de fermentacdo (X, S, E) e o perfil dos set-points para o
processo de fermentagéo (F, Tj, M;) determinado pela rotina de meta-optimizagéao.
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Figura 2: Perfil de set-point para as variaveis controladas ao longo do processo
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4 CONCLUSAO

Os resultados indicam que a rotina de meta-otimizacdo proposta neste trabalho foi capaz de maximizar a
producéo do etanol na dorna de fermentacdo ao longo do tempo de processo, tal como apresentado na Figura 1,
minimizando paralelamente a formag&o de biomassa néo viavel e estresse exercido na parcela viavel da biomassa
através da inibigdo pelo produto e substrato.

Em termos gerais, a elevada concentragdo de produto final indica que a estratégia de otimizacdo para o
controle de variaveis operacionais desenvolvidos no presente trabalho mostrou-se eficiente em termos dos
objetivos propostos
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