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RESUMO

Este trabalho teve como objetivo desenvolver um programa computacional capaz
de auxiliar o estudo da cinética de fermentacdo em reator de batelada alimentada ou
simples. O resultado foi o programa nomeado FERMENTA, o qual simula fermentagdo
considerando tanto um udnico substrato, os agucares redutores totais (ART), como dois

substratos, a glicose e a frutose.

A descricdo cinética resulta de um procedimento computacional de simulacio que
utiliza equagdes modelo para a estimativa da velocidade especifica de crescimento da
levedura (), resolvendo numericamente, por Runge-Kutta de quarta ordem, as equagdes
diferenciais dos balancos de massa para os componentes no reator. Os dados inseridos sdao
os parametros de operacdo do reator e os valores dos parametros cinéticos da equacdo
escolhida. A resposta € apresentada como grafico das curvas cinéticas da concentragao dos
componentes, informando qualquer valor em qualquer instante. Se hd dados experimentais,

também sao calculados os desvios entre estes € os valores simulados.

Uma estratégia de regressdo a partir da simulagdo utiliza uma matriz do tipo
empregado em desenho fatorial completo e permite o ajuste dos parametros da equagdo

para x4 ao conjunto de dados experimentais, sem o conhecimento prévio dos valores dos

parametros cinéticos nesta equagdo. A resposta, ou “melhor ajuste”, ¢ o conjunto dos

valores destes parametros que minimiza os desvios.

O programa disponibiliza 28 diferentes equacdes para u, todas coletadas na
literatura. Quando simula ou ajusta considerando dois substratos, resolve para

MU= U; + U, ouseja, estratifica a modelagem do metabolismo para cada substrato e, deste
modo, tem-se 28° = 784 modelos diferentes que podem ser testados.

A linguagem de programacido empregada foi o Object Pascal e a constru¢cdo do
programa utilizou o software compilador Borland® Delphi 7, o que permitiu obter-se um

aplicativo de fécil utilizagdo, orientado por eventos simples e em ambiente Windows.
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ABSTRACT

This work aimed at developing a computer program able to the study of alcoholic
fermentation kinetics in single or fed-batch reactor. The result was a program named
FERMENTA, which simulates the fermentation, considering both a single substrate, the

Total Reducing Sugars (TRS), and for two substrates, glucose and fructose.

The kinetic description results from a computational procedure for simulation that
uses equations to estimate the yeast specific growth rate ( # ), and to solve numerically, by
fourth order Runge-Kutta, mass balances differential equations for the components in the
reactor. Data are inserted as the parameters of reactor operation and the equation kinetics
coefficients values. The result is shown as a graph of the kinetic curves for components
concentration, also informing any value at any time. Whith the experimental data, the

deviations between it and simulated values are also calculated.

A strategy of recurrence from the simulation using a matrix of the type used in full
factorial design allows adjusting the equation to the experimental data set without prior
knowledge of the kinetic coefficients values. The response, or "best fit", is the set of values

of these coefficients that minimizes the deviations.

The program has 28 different equations for calculate zz, all gathered in the
literature. When simulating or adjusting considering two substrates, the program solves for
U= U, + u, equation, i.e., it stratifies the metabolism by substrate and, thus, there are

28% =784 different models that can be tested.

The computer language used was the Object Pascal and the program construction
used Borland ® Delphi 7 Studio Architec Edition software, which allowed to obtain an

application for Windows environment, simple event-driven and easy to use.
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TERMINOLOGIA

Signo na Tipo de Signo no Significado
programacao Variavel texto
A Constante depende da drea de contato na equacao
de Arrhenius.
MeuArray(i,] Real a; ; Termo da matriz de planejamento fatorial na linha
i ecoluna j.
ART  Actcares Redutores Totais.
Cvlj] Real P Pardmetro j qualquer, nas equagdes para /.
c; Concentra¢do do componente i qualquer.
D Somatdrio dos desvios calculados — vide D, .
D, Desvio calculado para a concentracdo da frutose
—vide Dy, .
D, Desvio calculado para a concentragdao da glicose
—vide D, .
D, Desvio calculado para a concentragdo do produto
(etanol) —vide D, .
D, Desvio calculado para a concentra¢do do substrato
—vide Dy, .
D, Desvio calculado para a concentracio do
componente biomassa — vide Dy, .

SX2 Real D, Desvio calculado para a concentracio de um
componente @ qualquer (F, G, P ou X);
igual ao somatério do quadrado das distancias
ponto a ponto, entre o valor calculado (simulado)
e o valor experimental.

E Energia de ativacdo na equacdo de Arrhenius.
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Signo na Tipo de Signo no Significado
programacao Variavel texto
F Concentracdo de frutose.
F, Concentragdo inicial de frutose.
Fa Real F, Vazao de alimentacdo do reator.
G Concentracio de glicose.
G, Concentragdo inicial de glicose.
H Real h Intervalo de tempo na progressdo da integracdo
numérica.
i Inteiro i Indice da linha no termo «; ;.
Ii Inteiro i Contador que controla o calculo da inclinacio no
RK4
J Inteiro J Indice da coluna no termo a, ;.
k Constante de velocidade na equacio de Arrhenius.
K, Constante de Michaelis-Mentem.
K, Constante de Monod.
K, Constante de inibi¢do pelo substrato.
K, Constante de inibi¢do pelo produto.
r Inteiro n Nuimero de parametros cinéticos numa equacao
para u
P Real P Concentragdo de produto (etanol).
EtOH Real P, Concentragdo inicial do produto (etanol).
P, Concentracdo do produto na alimentacao do reator
(usualmente nulo).
P Valor final da concentragcdo do produto (etanol).

m

XViil



Signo na Tipo de Signo no Significado
programacao Variavel texto
) Concentragdo maxima, limitante, do produto
(etanol).
P, Produtividade do produto (etanol).
PvI[I] Real Vetor dos valores de K, K, Kj3 e K4, na fungdo
de aproximag¢do numérica do RK4 para produto.
P, Produtividade da biomassa microbiana.
q Parametro que é fator de poténcia nas equagdes
para u, a velocidade especifica de crescimento.
R Constante dos gases (8,315 J/ mol.K).
RK4 Runge-Kutta de quarta ordem: método de
integracdo numérica.
r Parametro cinético que € fator de poténcia nas
equacoes para 4 .
re Taxa de formagdo de i, um componente qualquer,
por reagao.
rp Taxa de formagdo de P, o produto, por reagio.
I Taxa de consumo de S, o substrato, por reagao.
Ty Taxa de formagdo de X, a biomassa microbiana,
por reagao.
S Real S Concentragao de substrato.
ART Real S, Concentracdo inicial do substrato.
Sa Real S, Concentragdo do substrato na alimentacdo do
reator.
Sv[I] Real Vetor dos valores de K, K, Kj3 e K4, na funcio
de aproximac¢do numérica do RK4, para substrato.
T Temperatura.
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Signo na Tipo de Signo no Significado
programacao Variavel texto
T, Termo da limitagao pelo substrato
T, Termo de inibi¢do pelo produto.
T, Termo de inibi¢ao pela concentragdo da biomassa
microbiana.
Tempo Real t Tempo.
Ta Real f, Tempo de alimentacao do reator.
Tf Real t Tempo total ou final da fermentacao.
Vol Real Vv Varidvel que acumula o volume
v, Volume inicial de meio e/ou in6culo no reator.
v, Velocidade inicial de uma reacdo catalisada
enzimaticamente.
v, Velocidade inicial médxima de uma reacdo
catalisada enzimaticamente.
v, Volume de meio de cultura no reator.
Dx[i] Real X Varidvel independente.
X Real X Concentracdo de biomassa microbiana.
Bio Real X, Concentragdo inicial de biomassa microbiana.
Xa Real X, Concentracdo da biomassa na alimentagdo do
reator (usualmente nulo).
X, . Concentracdo mdxima, limitante, de biomassa
microbiana.
Xv[I] Real Vetor dos valores de K, K, Kj3 e K4, na funcio
de aproximag¢do numérica do RK4, para biomassa.
Syl 1 Real Yy Variavel dependente.
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Signo na Tipo de Signo no Significado
programacao Variavel texto
Yps Real Y% Fator de conversado de substrato em produto.
Y% Fator de formacdo de produto associado ao
crescimento microbiano.
Yxs Real Y% Fator de conversio de substrato em biomassa
microbiana.
W Inteiro w Contador que controla o cdlculo da inclina¢do no
RK4
DIt[ j] Real A, Incremento a ser adicionado ou subtraido ao
pardmetro p; daequagdo para .
MI Real H Velocidade especifica de crescimento microbiano.
Uy Velocidade especifica de crescimento microbiano
associada ao consumo da frutose.
U Velocidade especifica de crescimento microbiano
associada ao consumo da glicose.
L Velocidade especifica maxima de crescimento
microbiano.
Ly Velocidade especifica de formagao do produto.
Ly Velocidade especifica de consumo do substrato.
Uy Velocidade especifica de crescimento microbiano
(0o mesmo que u ).
P Massa especifica do meio de cultura.
O Massa especifica do meio de cultura alimentado a
um reator.
() Concentracdo de qualquer componente (F, G,

S, P ou X .)no reator.
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GLOSSARIO

Termo

Significado

Acucares
fermentesciveis

Antiespumante

Biocombustivel

Bioetanol

Biorreator

Brix

Chiller

Ciclohexano

Cogeracdo

Dorna

Acucares do meio de cultivo que podem ser assimilados e
metabolizados por microorganismos.

Coadjuvante de processo com propriedade de diminuir a tensdo
superficial no meio fermentativo, destruindo a espuma formada
normalmente nestes processos.

Produto combustivel biodegraddvel e renovavel, obtido a partir de
fontes bioldgicas, na maioria dos casos biomassa de origem vegetal.

Etanol combustivel obtido de fonte bioldgica. Atualmente, no
Brasil, produzido a partir dos agucares da cana-de-agicar por
fermentacdo.

Reator aonde hd uma reacdo quimica catalisada por enzimas ou
realizada por microorganismos.

Concentragdo de solidos soliveis em solu¢do aquosa. Como em
processos fermentativos esses solidos sdo em grande parte agucares ,
o brix € as vezes também usado como indicativo da concentracdo de
acucares.

Um chiller € uma mdquina para arrefecer fluidos refrigerantes em
diferentes tipos de aplicacdes, através de um ciclo termodindmico.
Os dois principais tipos de chiller sao de compressao e de absor¢ao.

O cicloexano € uma substancia que tem a capacidade de formar uma
mistura azeotrdpica terndria, ciclohexano-agua-dlcool, com ponto de
ebulicao inferior ao do dlcool anidro. Por esta razdo € utilizado no
processo de desidratacdo de dlcool por destilacdo.

Processo de transformacdo de uma forma de energia em mais de
uma forma de energia util, como sdo a energia mecanica
(acionamento de maquinas e turbinas de geracdo de energia elétrica)
e a térmica (geracdo de vapor), a partir da queima de um
combustivel.

Nome do tanque de processo utilizado como reator de fermentacao
no jargdo de usinas de actcar e dlcool.
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Termo

Significado

Dried Distillers
Grains (DDG)

Embebicao

Hidrélise

High gravity

Levedura floculante

Lignocelulose

Membrana
molecular

Monoetileno glicol

Osmolaridade

Parser

Residuo seco pds-destilagdo, subproduto da fermentacdo, com alto
valor protéico. E utilizado na alimentagio animal. Ocorre no
processo de producao de dlcool combustivel a partir do milho, nos
EUA, mas ndo a partir da cana-de-agucar.

Agua quente dosada na moenda de cana-de-acticar para auxiliar a
extragdo dos agucares retidos na fibra, aumentando a eficiéncia do
processo.

E o desdobramento da molécula de certos corpos orginicos em
presenca de um excesso de dgua. No caso da sacarose a hidrélise de
uma molécula libera uma molécula de glicose ¢ uma molécula de
frutose.

Fermentacdo a partir de meios de cultura com alta concentracdo de
acucares fermenteciveis, gerando vinhos com altos teores
alcodlicos, de até 16%v/v. S6 é possivel pela aplicacao de
tecnologias especificas.

Levedura cuja cepa tem a caracteristica de formar flocos que
decantam, permitindo a retencdo da biomassa microbiana,
separando-se o vinho delevurado como sobrenadante.

Cadeias da celulose, hemicelulose e pectina, polimeros que
constituem a estrutura fibrosa dos vegetais, matéria-prima para
producdo do etanol celulésico.

Membranas utilizadas para separar misturas liquidas através da
diferenca da pressdao de vapor entre a alimentagdo e o permeado
(pervaporacdo). Apresenta um menor gasto energético € maior
seletividade frente aos processos convencionais.

Alcool utilizado como agente extractante no processo de
desidratacao do etanol por destilacao.

Osmolaridade € a concentracio molar de uma substancia
multiplicada pelo nimero de particulas em que uma molécula ou
agregado i0nico pode se dissociar quando em solucdo aquosa.
Quanto maior a osmolaridade, maior a pressdo osmdtica do soluto
sobre o solvente.

Em computagdo € a decodificacdo de um texto de entrada de dados
em elementos menores, de acordo com um conjunto de regras que
descrevem a sua estrutura. Neste trabalho refere-se a leitura de uma
equacdo matemadtica qualquer, inserida pelo usudrio.
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Termo

Significado

Peneira molecular

Pé-de-cuba

Purga (de levedo)

Reciclo

Split feed

Vinho delevurado

Zeolita

Processo onde se retem seletivamente moléculas por exclusdao
baseada no tamanho. Neste trabalho refere-se a desidratacdo do
etanol utilizando zedlitas.

Nome do tanque de processo utilizado como reator de tratamento
acido da levedura, no jargdo de usinas de agucar e dlcool.

Retirada constante de biomassa de levedura no processo industrial
de fermentacdo alcodlica. Como hd natural crescimento do
microorganismo, sem esta retirada o sistema se satura podendo
inviabilizar o processo.

Em fermentac¢do industrial € a separacdo do microorganismo, apds o
término do processo fermentativo, e a sua reintroducio no inicio do
processo.

Projeto de integracdo energética entre colunas de destilagao
pressurizadas e colunas de destilacdo a vacuo, visando menor
consumo de energia. E utilizado na producao de etanol combustivel.

Vinho livre de levedura, apds a separacdo desta por decantacdo ou
por meio de maquinas separadoras centrifugas.

Aluminossilicato com propriedade de reter seletivamente moléculas
por um processo de exclusio baseado no tamanho. E utilizado no
processo de desidratacio do etanol, sendo denominado peneira
molecular.
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1 INTRODUCAO

A fermentacdo € um termo geral que denota a degradacdo anaerdbica da glicose ou
de outros nutrientes orgdnicos em vdrios produtos para obter energia na forma de ATP
(LEHNINGER, NELSON e COX. 1995). O etanol e o 4cido latico sdo produtos finais da
fermentacdo microbiana com valor comercial. Estas substancias sdo metabdlitos primarios

associados ao crescimento (ANDRIETTA, 2004).

A producido de etanol no Brasil opera biorreatores em sistema descontinuo
alimentado ou continuo, com reciclo de células. O presente trabalho dedica-se ao
desenvolvimento de um recurso computacional para auxilio em estudo cinético de
fermentacdo em batelada alimentada. Pela importancia do etanol combustivel originério de
da cana-de-acucar no contexto da cadeia energética brasileira, como serd discutido a seguir,

a fermentacdo alcodlica é tomada como paradigma no presente trabalho.

O uso do édlcool como combustivel automobilistico € muito familiar aos brasileiros
desde a década de 1970. Este dlcool € o etanol produzido a partir da fermentacdo dos
aclcares provenientes da cana-de-agicar. O etanol ja € atualmente mais consumido que a
gasolina (MAPE, 2009) e a cana-de-agtcar e seus derivados sdo a segunda principal fonte
de energia primdria nacional, representando 18,8% da matriz energética, atrds apenas do
petroleo e seus derivados (EPE, 2010). O Brasil possui um baixo custo de producdo de
aproximadamente, US$ 0,29/L, utilizando apenas uma unidade de energia féssil, para cada
8-9 unidades de energia renovavel produzidas pelo etanol (BIOEN, 2010). A producdo de
etanol anidro e hidratado na safra de 2010/2011 foi de 25,13 bilhoes de litros (leICA,
2011).

O etanol pode ser também produzido pela fermentacdo dos acucares obtidos na
hidré6lise do amido de cereais. O processo a partir de cereais possui um custo de producio
maior que o de cana, mas € este 0 modelo que predomina na inddstria alcooleira dos EUA,
baseada no milho. L4, o etanol combustivel renovével visou, até o presente, a elimina¢ao
de aditivos na gasolina e a redu¢do da emissdo de gases relacionados ao aquecimento global
(BNDES, 2008). Alguns paises utilizam outras matérias-primas como mandioca, trigo,
beterraba acucareira e sorgo sacarino para a producdo de etanol. Contudo, o custo de

producdo pode ser de até quatro vezes mais elevado do que no processo sucroalcooleiro



brasileiro (BNDES, 2008).

Inicialmente, produzia-se no Brasil dlcool apenas a partir de melago bem esgotado,
residuo proveniente do processo de produgdo do acicar. Em 1975, com a criagdo do
Prodlcool, as caracteristicas do parque industrial sucroalcooleiro mudaram: surgiram
plantas industriais produtoras de etanol que ndo produziam agucar e, conseqiientemente,
também nao produziam melago. Estas destilarias autobnomas utilizavam somente o caldo de
cana-de-agicar como matéria prima para a producdo do etanol. Paralelamente, usinas de
acucar com destilarias acopladas adaptaram-se e comecaram a direcionar boa parte do caldo
de cana para a produgdo do etanol e as suas fébricas de acucar passaram a produzir mel
final com nivel de esgotamento baixo. Estas mudancas demandaram capacitacio
tecnoldgica visando adequagdo a esta nova condi¢do de muita variacdo da composicdo do
meio fermentativo. Uma parte do esforco em pesquisa cientifica no setor dedicou-se a
modelagem cinética da fermentacdo alcodlica, visando aprimorar os projetos das plantas

industriais e maximizar eficiéncia e produtividade neste processo.

A agroindustria sucroalcooleira também evoluiu bastante evolu¢do em termos de
produtividade agricola, produtividade industrial, insercdo na questao ambiental e integragao
energética. Contudo, novos desafios tecnolégicos se apresentam hoje ao setor, agora dentro
de um contexto mundial. Dentre estes desafios sdo listados, a seguir, aqueles que

certamente demandam inovagdo, pesquisa e desenvolvimento em processos fermentativos:

1. O etanol de “segunda geracdo” obtido também por via fermentativa, a partir de
hexoses e pentoses extraidas da biomassa de bagaco. O Brasil tem as melhores
condi¢des para a sua producdo comercial, considerando seu programa de etanol
combustivel abrangente e ativo e o bagaco de cana-de-aglicar como recurso
lignoceluldsico dos mais adequados para a hidrélise, considerando-se ainda que este
ja esta disponivel no local de producdo de etanol de primeira geracio (ROSA e

GARCIA, 2009).

ii. A fermentacdo com alto teor de etanol, viabilizando redu¢do substancial do volume
de vinhaca produzido. Em operacdo experimental, em planta piloto, ja se alcangou
até 16 °GL no vinho bruto fermentado, quando o tipico no processo brasileiro é de

10 °GL (FERMENTEC NEWS, 2009). A temperatura é determinante para a



sensibilidade da levedura ao etanol (ATALA et al., 2001; ANDRADE er al., 2007)
e visando maiores teores alcodlicos € necessdrio o resfriamento dos fermentadores a
temperaturas inferiores aos 33°C praticados até hoje. A utiliza¢do do “chiller” por
ciclo de absor¢ado, utilizando como energia motriz as fontes “pobres” de calor,
tipicas em usinas, tais como vinhaga, condensados diversos e vapor sob vicuo
(PROCKNOR, 2009; MAGAZONI et al., 2009), pode viabilizar economicamente

estas fermentacoes “high gravity”.

iii. O processo fermentativo continuo acoplado a um evaporador a vacuo, visando
operar com baixo teor de etanol e alta concentracdo de agicares na alimentacdo do
reator; permite a reducdo no volume de efluente de vinhaca, porém sem o

inconveniente do reciclo desta para a fermentacdo (ATALA, 2004).

iv. A fermentacdo utilizando levedura floculante, sobretudo em biorreator do tipo torre
(GALASSI, 2007; FERREIRA, 2003; ANDRIETTA et al., 2002). Tal sistema
constitui-se de reatores bem menores, dispensa maquinas separadoras de levedo e
tratamento acido do fermento, reduzindo assim o investimento imobilizado e o custo

operacional.

v. A producdo de outros combustiveis além do etanol, também a partir de acticares da
cana-de-acucar. E o caso do butanol (MARIANO et al., 2008, MANSUR et al.
2010) e de uma recente iniciativa para a producdo de um similar ao diesel por
leveduras modificadas. Tal tecnologia é desenvolvida pela Amyris, uma empresa
norte americana, que estd operando uma planta piloto em Campinas, SP (AMYRIS,

2011). Estes combustiveis possuem densidade energética maiores que a do etanol.

Nos exemplos acima o conhecimento da cinética fermentativa tem que ser
desenvolvido e aperfeicoado para o dominio destas novas tecnologias. S@o sistemas novos
que podem envolver o uso de meios fermentativos ndo usuais com reacdes quimicas e
reacOes enzimadticas integradas, assim como também pode utilizar novas cepas de levedura,

ou outros microorganismos, inclusive modificados geneticamente.



2 OBJETIVO

Novos sistemas fermentativos deverdo ser gradualmente integrados as plantas
sucroalcooleiras para produgdo de etanol 2G e outros compostos € biocombustiveis que nao
sejam o etanol, pedindo que novos esfor¢os de pesquisa em cinética fermentativa sejam

desenvolvidos e aperfei¢oados.

E neste contexto que foi desenvolvido este trabalho, visando criar um programa
computacional para auxiliar a interpretac@o cinética do processo de fermentagdo alcodlica
em batelada simples ou alimentada. Pretende-se que este programa seja uma ferramenta ttil
tanto na pesquisa cientifica como na pesquisa operacional e, por isso, foi construido como
um aplicativo orientado por eventos em ambiente Windows. Basicamente, este programa
simula a variacdo das concentragdes dos componentes (etanol, levedura e aguicares) no
tempo, partindo de condicdes operacionais dadas, ou ajusta equacgdes cinéticas a partir de
dados obtidos na operacdo ou em laboratdrio. Permite, ainda, empregar diversos modelos
cinéticos conhecidos e também novos, e o substrato pode ser tratado de dois modos: como
actucares redutores totais, de forma indiferenciada, ou como glicose e frutose, mostrando na

resposta o efeito da assimilacio de cada um.

Portanto, embora restrito aos processos operando em batelada, espera-se que este
programa ajude os pesquisadores interessados em cinética fermentativa, seja na academia
ou na industria, na selecdo de modelos matematicos robustos, para diversas condigdes,
auxiliando na avaliacdo dos efeitos das muitas varidveis implicadas nos processos

existentes e nas inovac¢des em desenvolvimento.



3 REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1 A planta industrial sucroalcooleira

Cerca de 70% das instalacdes industriais sucroalcooleiras no Brasil sdo plantas
produtoras de agucar, com destilarias anexas, e as demais sdo destilarias autdonomas
(BNDES, 2008). O processo integrado de producdo de agticar e dlcool é, portanto, a
situacdo predominante. Além do agicar e do dlcool, o setor sucroalcooleiro também

incorporou a energia elétrica ao seu “mix” de produtos basicos.

Cana-de-aglcar Agua

¥
Recepgao, preparo e
extracéo

Caldo misto «—

“““““““““ ’( Tratamento do caldo F““‘, Bagago 44 Geragéo de vapor
P v
' Vapor dt:e escape + i Vapor vivo
Caldo clarificado E E l
l E i 77777 Geragéo de
Vapor vegetal «— { Evaporagéo do caldo }* ********************* : Energia elétrica
¥
= 4
Caldo Evaporado Fementagao ¢
Y r
------------------ > Fabricade aglicar —— Melago Vinho
» Destilaria
r A J
Agucar Etanol Vinhaga Energia Elétrica

Figura 3.1.1 - Diagrama de uma planta industrial sucroalcooleira tipica, com preparo e
extracdo eletrificados: mostram-se as principais linhas de fluxo de processo e energia na
producdo de agucar, etanol e energia elétrica.

A Figura 3.1.1 mostra como as partes deste sistema se relacionam. As operagdes

de recepcao e preparo da cana, extracdo, tratamento e concentracdo do caldo, sdo



essencialmente as mesmas tanto para a producdo do dlcool, como para a producdo do

acucar.

A cana-de-acucar entra na usina e é desfibrada em moinhos de faca e martelo,
seguindo para ternos de moenda ou difusor, onde o caldo é extraido, separando-se do
bagaco. O caldo € peneirado, tratado quimicamente e aquecido, visando coagular, flocular e
precipitar suas impurezas. A matéria decantada, denominada lodo, serd ainda prensada,
gerando a torta de filtro. O sobrenadante € o caldo clarificado, onde estdo solubilizados os

acucares.

Este caldo é primeiramente concentrado em evaporadores até a consisténcia de
xarope, ou seja, solucdo de sacarose na concentragdo em torno de 65 °Brix e, ap0s, segue
evaporando até a cristalizacdo da sacarose. A massa de sacarose € centrifugada para
separacdo dos cristais e € enviada a um secador. A operacdo ndo é 100% eficiente e sdo
feitos reciclos das massas para maximizar a extragao da sacarose. Resta o melaco, contendo

primordialmente sacarose residual, glicose, frutose e outros s6lidos soltveis.

Misturas de caldo tratado, melago, caldo evaporado e dgua podem ser utilizados
como matéria-prima para a producdo do etanol mediante fermentagcdo. A solu¢do composta,
acucarada, denominada mosto, segue para as dornas (reatores) onde had leveduras que o

fermentam, dando origem ao vinho com um teor alcodlico entre 8% e 10% em volume.

O vinho sem as leveduras é diretamente enviado para as colunas de destilacdo,
onde o etanol em solucdo € purificado, concentrado e recuperado como etanol hidratado
(96°GL). Este dlcool pode ainda ser enviado para sistemas de desidratacio, produzindo-se o
etanol anidro (99,7°GL). A desidratagdo pode ser feita basicamente por trés vias: ou
destilacdo de mistura terndria de etanol, dgua e cicloexano, ou destilagdo extrativa com

monoetileno glicol, ou adsor¢@o por peneira molecular de zedlita.

O bagaco separado na moenda possui cerca de 50% de umidade e € direcionado
para as caldeiras, onde € queimado, gerando vapor de alta pressao que € usado como forca
motriz para turbinas acionando geradores de energia elétrica e também outros elementos
mecanicos. O vapor de escape das turbinas (2,5 bar(a) e 135°C) € direcionado para os
processos de aquecimento e evaporacdo. A dgua evaporada do caldo, denominada vapor

vegetal (1,8 bar(a), saturado), assim como vapores de menor temperatura, possibilitam



acrescentar energia ao processo de fabricacdo de agucar e etanol, favorecendo a integracao

térmica (HIGA, 2003).

A eficiéncia de recuperacao global dos acticares situa-se em torno de 86%. Se uma
usina tipica opera com 14% de sacarose em peso na cana voltada exclusivamente a
producdo do etanol, uma tonelada de cana gera até 86 litros de etanol hidratado, ao passo
que, quando o objetivo € a producdo de aguicar, além de 100 kg desse produto, ainda é
possivel produzir 23 litros de bioetanol hidratado por tonelada de cana por meio do melaco

(BNDES, 2008).

As usinas sdo sistemas projetados para satisfazer toda a sua demanda térmica,
suprir poténcia elétrica para a totalidade das suas necessidades e produzir excedente de
energia elétrica para a venda. Sao, portanto, essencialmente plantas industriais de cogeracao
(FIOMARI, 2004). Visando maximizar a venda de energia elétrica, as usinas novas t€ém
sido projetadas totalmente eletrificadas, ou seja, ndo mais utilizam vapor diretamente como
forca motriz para os elementos mecanicos, como por exemplo, as moendas, mas apenas
para gerar primariamente energia elétrica. Operando caldeira de vapor de 66 bar(a) &
480°C e utilizando todo o bagaco disponibilizado, pode ser gerada uma energia elétrica

excedente para exportacdo de até 71,6 kWh por tonelada de cana (BNDES, 2008).

Do ponto de vista do balan¢o hidrico industrial, além do volume captado, a propria
cana-de-agucar prové cerca de 60% de seu peso como dgua incorporada ao caldo. Os
principais usos de dgua sdo a embebicdo da extracdo e a reposicdo de dgua para caldeira e
condensadores. A captacio média de 4gua em 2005 foi de 1,83 m’ por tonelada de cana

processada (BNDES, 2008).

3.2 O processo de producio do etanol

Os sistemas de fermentacdo, destilagdo e desidratacdo, sdo as partes da planta industrial
responsaveis pela producdo do etanol, mas o processo onde de fato ocorre a reacdo de
formacao € a fermentacdo. Trata-se de um processo bioquimico de conversdo de agicar em
alcool, realizado por levedura. Atualmente, qualquer fermentagdo sucroalcooleira comercial

em larga escala no Brasil segue o sistema mostrado na Figura 3.2.1.
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Figura 3.2.1 - Principais operacdes unitdrias de uma fermentagdo com reciclo de levedura.

O mosto € a solucdo nutriente contendo os agucares fermenteciveis que serdo
convertidos a etanol, sustentando o crescimento celular. A dgua é adicionada para diluir o
etanol reciclado, aliviando, deste modo, o estresse alcodlico sobre a levedura. Usualmente
também € adicionado acido sulfurico ao fermento, para abaixamento do pH entre 2 e 2,5,

visando a¢do bacteriostética e bactericida.

Todos os fluxos mostrados na Figura 3.2.1, exceto a 4gua e o mosto, sdo
suspensoes hidro-alcodlicas contendo levedura: no “creme” esta concentracdo de biomassa
¢ mdaxima, enquanto que no vinho delevurado ha apenas uma concentragdo residual de

0,5% em volume.

A caracteristica fundamental deste sistema é o reciclo da levedura por meio de
uma operacao unitdria de separacdo; nesta operacdo a levedura em suspensdao no vinho
bruto fermentado € retida, permitindo-se apenas uma perda residual no vinho delevurado. A
levedura, portanto, pode ser entendida como um catalisador biolégico preso ao sistema. A
purga de levedo deve ser inferior ao crescimento minimo requerido para repor a perda da

levedura, visando manter a viabilidade bioldgica do sistema.

Em condicdo de anaerobiose o crescimento da levedura € da ordem de 0,02 kg de



biomassa, base seca, por kg de acucares redutores fermenteciveis, como confirmado por
TOSETTO (2008). Esta razdo de conversdao, embora minima, € ainda suficiente para que

uma quantidade adicional de levedura deva ser purgada do sistema rotineiramente.

A separacdo do fermento é feita, quase na totalidade das plantas, por maquinas
separadoras centrifugas, que sdo capazes de concentrar a levedura cerca de 70%. Outra
forma de separacdo, empregada por algumas poucas plantas sucroalcooleiras no Brasil, é a
decantacgdo, utilizando cepas de levedura naturalmente floculantes (BULUCK, 1983, citado
por GALASSI, 2007). Com as linhagens de leveduras floculantes, o mosto fermentado sai
das dornas sem conter as leveduras que se depositam no seu leito e com isso se elimina a
etapa de centrifugacdo, cujo objetivo é exclusivamente separar a levedura do mosto
fermentado. A grande vantagem € a reducdo do custo de aquisicdo e manutencdo de

equipamentos por parte das usinas.

A fermentagdo na industria alcooleira a base de milho, nos EUA, ndo opera com
reciclo de levedura devido a um impedimento técnico: o0 mosto possui fibras em suspensao
que seriam reciclados junto com o levedo. No processo sem reciclo, uma parte
substancialmente maior do agucar disponivel tem de ser convertido previamente em
biomassa de levedura. Embora esta industria direcione esta biomassa para a produciao do
“Dried Distillers Grains” (DDG), que € insumo para alimentac¢do animal, esta caracteristica
do processo é um dos fatores que contribuem para o maior custo do etanol a partir do

milho, em relacdo ao processo brasileiro (BNDES, 2008).

A fermentacgdo alcodlica produz, ao final, uma soluc¢do hidro-alcodlica e sistemas
de destilacdo sdo empregados para separacdo e purificacdo do etanol até a concentragdao
minima de 92,6% em peso, um pouco abaixo do ponto azeotrdpico desta mistura bindria,
caracterizando o etanol hidratado combustivel. Para se alcancar a concentragdo minima do
etanol anidro, de 99,3% em peso, € necessario haver um sistema adicional para desidratacdao
do etanol hidratado. As concentracdes em peso para o etanol hidratado e o anidro, no

Brasil, sao definidas pela Agéncia Nacional do Petréleo (ANP, 2002).

Nas colunas de destilacdo, dispositivos denominados pratos e bandejas provocam
o contato intimo entre as duas fases, liquido e vapor, levando para o topo da coluna a fase

mais volatil. As tecnologias para desidratacdo do etanol, como empregadas no Brasil, sdo



de trés tipos: destilacdo azeotropica com ciclohexano, destilagdo extrativa com monoetileno
glicol e adsor¢do com Peneira Molecular. Para destilagdo e desidratagdo de dlcool, muitas
tecnologias ja disponiveis no mundo sao ainda consideradas como novas tecnologias para o
setor de dlcool no Brasil, como é o caso da concentra¢do de vinhaga, a peneira molecular
integrada, a destilacio a vécuo, a cascata térmica ou “split feed”, a recompressdao de vapor

em peneira molecular, a membrana molecular e a pervaporacao (MOURA, 2006).

Como o objeto deste trabalho € a fermentacdo alcodlica, os sistemas de destilagdo

e desidratacdo ndo serdo mais profundamente analisados.

3.3 A bioquimica da fermentacao alcodlica

As leveduras usadas no processo fermentativo sucroalcooleiro sdo Saccharomyces
cerevisiae, microorganismo unicelular, eucariético, com 2 a 8 micrometros de diametro,
que se reproduz basicamente por brotamento. As leveduras formam uma das classes mais

importantes dos fungos.

A biomassa de levedura €, por exceléncia, o catalisador bioldgico capaz de realizar
a transformacdo dos acticares em etanol. Estes acticares sdo, no caso especifico da cana-de-
acucar, as hexoses glicose e frutose. A esta transformacdo bioquimica mediada pela

levedura, em regime de anaerobiose, denominamos fermenta¢do alcodlica.

Duas vias metabdlicas distintas sdo ativas na fermentacdo alcodlica pela acdo da
levedura. A primeira, denominada glicélise, quebra a molécula de glicose até 4cido
pirdvico, através de uma série de reacdes catalisadas por enzimas especificas, situadas na
parede celular e no interior da célula. A partir dai, se em anaerobiose, predominam as
enzimas piruvato-descarboxilase e dlcool-desidrogenase, produzindo etanol e dgua a partir
do 4acido piravico. Esta segunda via constitui e define, propriamente, a fermentagdo
alcodlica. O balancgo global da via glicolitica, seguido da oxidacdo do acido pirdvico, pode

ser resumido pela seguinte equacao na forma dada por Gay-Lussac (equacdo 3.3.1):

C6H1206+ 2Pi + 2 ADP — 2C2H50H + 2C02 + 2ATP + 2H20 + 23 kcal
3.3.1)
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Se em vez de anaerobiose, houver a presenca de oxigénio, ocorre um deslocamento
reacional de parte do 4cido pirdvico para o Ciclo de Krebs, e esta molécula serd oxidada
enzimaticamente a diéxido de carbono e dgua. Esta condi¢ao metabdlica, conhecida como
respiragdo, € energeticamente muito mais eficaz que a fermentacio e induz a levedura ao
crescimento. E assim que opera, por exemplo, a industria de fermento para panificagio. A

respiracdo faz resultar a equagdo resumida 3.3.2.

CeH1206 + 60, — 6CO; + 6H,0 + 38ATP + 688 Kcal (3.3.2)

Observando a equacdo de Gay-Lussac, vé-se que 1 mol de glicose (180g) produz 2

moles de etanol (92g). Desta razdo entre os pesos molares do etanol e da glicose, resulta o

rendimento tedrico da fermentacdo alcodlica, designado como Y, > e igual a 0,511 kg de
S

etanol por kg de substrato. A eficiéncia real, obtida na fermentagdo industrial, é, na média,
em torno de 0,46 kg/kg, ou seja, 90% de rendimento fermentativo. O valor tedrico ndo pode
ser alcangcado porque a levedura utiliza parte da glicose para produgdo de glicerol, alcodis
superiores, € outras substancias necessarias para sintese de material celular de crescimento
e de manutencdo da levedura (OURA, 1974, citado por TOSETTO, 2008). Quando a
sacarose € utilizada como substrato, deve-se levar em conta que uma molécula de dgua é
absorvida na sua hidrélise a glicose e frutose. Por essa razdo, para se padronizar o célculo
das eficiéncias fermentativas, a massa de sacarose deve ser dividida pelo fator 0,95, ficando

expressa como massa equivalente em ART.

A fermentacdo € uma reacdo exotérmica e podemos relacionar os 2 moles de
etanol (92g) e os 23 kcal de energia liberados, o que permite estimar a quantidade de calor a

ser dissipada por uma planta de fermentagdo, bastando saber a produc¢do prevista.

A fisiologia da levedura apresenta ainda outros “gatilhos” metabdlicos importantes
e bem conhecidos. Se um meio fermentativo possui concentracdo de glicose superior a 0,5-
1,0 g/L, independentemente da concentragdo de oxigénio, parte do piruvato nido pode ser
oxidado pelo ciclo de Krebs, tendo de ser reduzido a etanol pelo processo fermentativo,
com subseqiiente aumento na produgdo de etanol. Este fendmeno € conhecido como efeito

Crabtree (BAKKER et al., 2001). Se em processo aerdbico a concentracao de glicose for
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inferior a 1,5 g/L, se induz um elevado rendimento celular (OKADA, 1981, citado por
TOSETTO, 2008). No fendmeno conhecido como efeito Pasteur, quando as concentracdes
de glicose sao baixas, em condi¢do anaerdbica, a glicdlise acontece mais rapidamente do

que sob condic¢do aerébica (WALKER, 2000).

Portanto, a glicose e a frutose em concentracdo elevada, reprimem a respiracdo da
levedura alcodlica, ou seja, a respiragdo apenas € possivel na presenca de oxigénio e baixa
concentragdo de acucar; em todas as outras possibilidades ambientais, a célula devera

fermentar preferencialmente.

O processo sucroalcooleiro de fermentagdo alcodlica operado no Brasil busca um
processo totalmente anaerdbico e se mantém a concentracdo de agucares no meio
fermentativo a mais baixa possivel, visando alta taxa de glicdlise. A vazdo de alimentagcdo
dos fermentadores operados em batelada alimentada, ou a razdo de diluicdo nos sistemas
continuos, seguem estratégias que visam uma concentracao de actcares fermentesciveis no
reator instantaneamente muito préximas de zero. A anaerobiose € obtida naturalmente pela
propria fermentacdo, cuja alta producdo de diéxido de carbono satura o sistema. Também
se evita a aeracdo das correntes nas suas operagdes unitdrias. A aeracdo s6 €
propositalmente introduzida quando se quer o crescimento da biomassa no inicio da safra

ou, eventualmente, para corrigir problemas relacionados a viabilidade da levedura.

A fisiologia da levedura, como em qualquer ser vivo, ¢ muito complexa, possuindo
inimeras reagdes catalisadas enzimaticamente. Por isto também sdo indmeros os fatores
presentes no meio de cultura que influenciam estas vias metabdlicas. Sdo varidveis tais
como pH, temperatura, pressdo, osmolaridade, concentragdo de substrato, concentracao de
produtos metabdlicos, micronutrientes, etc., afetando as taxas de crescimento celular, o

consumo de substrato e a produgdo de etanol.

3.4 A fermentacio em batelada no setor sucroalcooleiro

A eficiéncia fermentativa aumentou ao longo das ultimas quatro décadas. Se na
década de 80, os valores estavam préximos a 85%, hoje 90% € o minimo aceitdvel. Como a

fermentagdo em batelada alimentada é de longa data o sistema predominante no setor,
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pode-se dizer que esta evolugdo da eficiéncia € relativa ao aprimoramento deste tipo de

Processo.

Antes da batelada alimentada, era realizada a batelada simples: fazia-se o sistema
de corte, que € a particdo do volume de um reator com vinho fermentado para outro reator,
completavam-se os volumes de ambos os reatores com mosto, gerando mais vinho
fermentado, e assim sucessivamente. Nao ha na batelada simples a preocupacdo com a taxa
de entrada de agicares no reator, importando apenas a quantidade total de agicar aportado.
Este sistema ndo possibilita os melhores resultados de eficiéncia e produtividade

(ANDRIETTA 2004).

&

1 2 3 4 5 6

Figura 3.4.1 - Ciclo da fermentacio em batelada alimentada com seis reatores de
fermentagdo: limpeza (1); transferéncia do indculo de levedura (fermento) e alimentagcdo
com mosto (2, 3 e 4); espera para extin¢cdo dos acucares fermentesciveis (5); transferéncia
do vinho bruto (6).

A fermentacdo em batelada alimentada, representada esquematicamente na Figura
3.4.1, também conhecida como sistema Melle-Boinot, ¢ um aprimoramento da batelada
simples. Basicamente, sobre um grande volume de suspensdo de levedura concentrada faz-
se a alimentacdo constante do mosto e, conseqiientemente, o volume do reator varia
linearmente ao longo da operacdo. Neste sistema a taxa de ingresso dos agucares e a taxa

de diluicdo no reator importam, porque, como serd mostrado mais adiante, trata-se de
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varidveis de controle da cinética da fermentacdo. Abaixo se descrevem os principais

parametros de um projeto tipico:

i. Um conjunto de seis reatores de fermentagdo e trés reatores de tratamento de

fermento.

i1. O volume do in6culo (suspensdo de fermento) e, por extensdo, o volume ttil do
reator de tratamento de fermento, € igual a um ter¢co do volume util do reator de

fermentacdo.

iii. O volume do mosto a ser adicionado ao reator de fermentacdo ocupa o volume

restante, ou seja, dois ter¢os do seu volume util.

iv. A concentracdo de levedo no indculo € determinada pela centrifuga de fermento:
creme com 65% de levedura € diluido na proporcao de 1:1 com 4gua, resultando em
torno de 33% — concentracdo determinada pela metodologia de “spin” em centrifuga

laboratorial, biomassa imida em volume.

v. O mosto é alimentado ao reator de fermentacdo, com vazdo constante, por um

periodo de até 8 horas; trés reatores sao alimentados simultaneamente.

vi. O vinho fermentado possui teor alcodlico de no minimo 8°GL, com 11% de

levedura em suspensao.

vii. Resfria-se o mosto entre 30 e 32°C e no vinho dissipa-se o calor liberado, mantendo

o reator a temperatura ndo superior a 33°C.

Aos reatores de fermentacdo e de tratamento do fermento dao-se os nomes, no
jargdo da industria sucroalcooleira, “dorna” e “cuba”, respectivamente. O indculo de

biomassa de levedura ¢ denominado “pé-de-cuba”.

O numero sugerido de seis fermentadores vem da busca de um equilibrio entre a
possibilidade de tornar vidvel o ciclo de operagdo, ou seja, a estratégia de operacdo na
ocupacdo das dornas e o custo construtivo destes mesmos reatores. Contudo, sdo
comumente projetadas fermentacdes com um nimero maior de fermentadores. O ciclo de

operacdo do reator de fermentacdo € mostrado na Figura 3.4.1. Neste, enquanto se faz o
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enchimento, ocorre a reacdo de conversao do aguicar a etanol, mediada pela levedura. Uma
vez cheio, restam menos que 2% de aguicares, que serdo consumidos num tempo de espera
posterior de cerca de uma hora. Por balanco de massa para o etanol, estima-se a
concentracdo de aguicares fermentesciveis requerida no mosto. Por exemplo, para obtengao
de um vinho a 8°GL, se demanda alimentar o reator com um mosto contendo 17,5% de

ART, se considerada uma eficiéncia fermentativa de 90%.

O vinho bruto fermentado é bombeado para um tanque de equilibrio e deste para as
centrifugas separadoras. O levedo separado, concentrado, segue para o reator de tratamento

de fermento.

Projeta-se a fermentagcdo para um teor alcodlico de 8°GL, porque este € um valor
seguro na estimativa do volume dos reatores, tendo em vista que na préatica estes valores
situam-se entre 8°GL e 10°GL. A quantidade de agucares fermentesciveis aportados pelo
mosto ¢ limitada pelo préprio teor alcodlico, porque a toxidade do etanol sobre a levedura
interrompe a propria conversdo; se esta concentracdo maxima de etanol for alcancada, os
acucares excedentes restardo em solu¢cdo (ANDRIETTA 2004). Além disso, um teor
alcodlico superior ao tolerado pela levedura leva a uma queda da viabilidade celular e
ameaga a propria perenidade do processo. Operar a um teor alcodlico inferior, por sua vez,
limita a produtividade e pode diminuir a eficiéncia da planta pela inducdo ao crescimento

celular (ANDRIETTA 2004).

A tolerancia da levedura ao etanol e, conseqiientemente, o teor alcodlico maximo do
vinho, € funcdo também da temperatura. Deste modo, o valor mdximo para a concentragao
de etanol no vinho fermentado € determinado também, e em ultima instancia, pela 4gua de

refrigeracao provida por torre de resfriamento, limitada a 30°C.

O tempo de alimentacdo pode ser inferior a 8 horas, muitas vezes demandando
apenas 4 horas, sem prejuizo a eficiéncia; 8 horas € um valor conservador para uso em

projeto.

A fermentagdo alcodlica em batelada alimentada possui um projeto e forma de
operacdo consolidados. Sua eficiéncia, robustez, economia e simplicidade, justificam a
preferéncia. Contudo, dai também se origina, atualmente, um conservadorismo. Vé-se nos

escritorios de engenharia do setor pouca variacdo no projeto das novas plantas de
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fermentacdo. Os aprimoramentos mais recentes sio relativos ao desenho dos equipamentos
e ao “layout” da planta e ndo alcancam os conceitos do sistema em si. Sobre estes

aprimoramentos, podem-se citar:

1. Os reatores fermentativos, antes abertos, foram fechados e conectados a uma torre
de lavagem de gases, visando recuperacdo do etanol vaporizado (COPERSUCAR,
1987).

ii. Reatores foram dotados de fundo cOnico de, no minimo, 45°, para melhor
escoamento da biomassa e bicos para limpeza foram adicionados para aumentar a

eficdcia na limpeza.

iii. Trocadores de calor a placas foram adotados para resfriamento externo do vinho,

por circulacdo forcada, em substitui¢io as serpentinas internas.

iv. O arranjo dos equipamentos e as interligacdes passaram a ser projetados visando
evitar pontos mortos e permitir a limpeza do tipo “Cleaning in Place”, que € um
método de limpeza das superficies internas dos tubos, tanques, equipamentos de

processo e acessorios, sem desmontagem.

Estes aprimoramentos sdo os mais notérios em termos de projeto de equipamentos,
mas estdo longe de cobrir toda a gama de desenvolvimentos experimentados nas plantas
sucroalcooleiras de fermentacdo em batelada alimentada. Muita melhoria também houve na
conducao do processo, controle e instrumentagdo, técnicas de amostragem e andlise fisico-

quimicas e microbioldgicas.

3.5 A fermentacao continua nos setor sucroalcooleiro

A fermentacdo continua €, em sua forma mais simples, a alimenta¢do de um reator
com meio de cultura, em vazdo continua e concentracdo fixa de seus componentes,
retirando-se deste mesmo reator, na mesma vazio, o produto fermentado. Nos processos
continuos os equipamentos passam a ser utilizados ininterruptamente e € menor o volume
total em reatores e também menor a capacidade instalada em bombas e trocadores de calor
(ANDRIETTA e STUPIELLO, 1990; ANDRIETTA, 1991; ZARPELLON e
ANDRIETTA, 1992; ANDRIETTA e MAUGERI, 1994; VIEGAS, 2003).
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Contudo, muito se tem argumentado contra a adoc@o do sistema continuo e as
principais alegagdes sdo: menor eficiéncia em relacdo ao sistema em batelada alimentada,
maior propensao a contaminag¢ao microbioldgica exdgena e baixo teor alcodlico do vinho.
Esta rejeicdo ao processo continuo se deve em grande parte ao fracasso das primeiras
unidades instaladas, que eram adaptacdes de baixo custo, a partir de unidades de batelada
alimentada. Também, na década de 70 e 80, quando estes projetos foram iniciados, estudos
de comportamento dindmico da fermentagdo eram limitados pela inexisténcia de recursos

computacionais suficientemente rapidos a disposicao (ANDRIETTA et al., 1994).

Com novos processos desenvolvidos, o sistema continuo pdde colher um resultado
de eficiéncia melhor, assim como trabalhar com teor alcodlico elevado (ANDRIETTA e
ZARPELON, 1992). Segundo RODRIGUES et al. (1992) este processo tem apresentado

uma maior produtividade, podendo atingir a mesma eficiéncia que a batelada alimentada.

Os sistemas de fermentacdo mais avangados, atualmente implantados, foram
desenvolvidos com base em modelos cinéticos que possibilitaram determinar quais seriam
as condi¢Oes de operacdo de maior produtividade; possuem no minimo 4 reatores ligados
em série, com sistemas eficientes de agitacdo e com geometria que nao permite acimulo de
material em seu interior. Do mesmo modo que nos reatores de batelada atuais, trocadores
de calor externos, tipo placa, realizam a dissipacao do calor de reacdo gerado, assim como
também as células de levedura sdo separadas por centrifugas e o “creme” é diluido em dgua

e acidificado nas cubas de tratamento.

A Figura 3.5.1 mostra uma fermentacio continua sucroalcooleira: a alimentacdo de
mosto e do fermento ¢ feita continuamente no primeiro reator. Os volumes dos reatores sao
calculados para que a conversao de agticar a produto atinja valores da ordem de 60-70%,
86-92%, 97-99% e 99,5% nos reatores de fermentacdo 1, 2, 3 e 4, respectivamente
(ANDRIETTA, 1994). Controla-se o volume em cada reator, para controle do grau de

conversio ocorrido em cada um.
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Figura 3.5.1 - Operacdo da fermentacdo continua com quatro reatores de fermentacdo: a
cinética € de estado estaciondrio.

O processo continuo ndo sofre interrupgdes € o estado estaciondrio diminui o efeito
inibitério do etanol e do substrato (TOSETTO, 2002). O sistema continuo, em relacdo a

batelada alimentada, baseia suas vantagens nos seguintes pontos:

1. A operacdo em estado estaciondrio permite que a levedura trabalhe sem variagdao
nas caracteristicas do meio em fermentacao, facilitando sua adaptagdo as condicdes.
Assim, se trabalha em condi¢des Otimas de operacdo, reduzindo o consumo de

insumos como, por exemplo, o anti-espumante.

ii. A fermentacdo continua apresenta menor custo de investimento, porque o volume
total em reatores € menor e a demanda por capacidade instalada de bombas e
trocadores de calor também; além disso, € eliminado o tempo nao produtivo, pois

nao faz operagdes de carga, descarga e limpeza.

2

iii. E menor o custo operacional e de manutengdo, pois o sistema € mais simplificado
no seu controle automatizado e é menor o desgaste de vdlvulas e demais

equipamentos.
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3.6 A cinética dos processos fermentativos

Em processos fermentativos, microorganismos unicelulares dividem-se para crescer
e, junto a este crescimento, absorvem algum material do ambiente no entorno da célula e
liberam produtos residuais metabdlicos. O crescimento celular modifica o ambiente e a
propria populacdo celular, afetando assim as proprias taxas em que 0s processos ocorrem
(BAILEY, 1986). O estudo cinético dos processos fermentativos inicialmente consiste na
andlise da evoluc¢do dos valores de concentragdo de um ou mais componentes do sistema de
cultivo, em func¢do do tempo de fermentacao (HISS, 2001).

A Figura 3.6.1 representa a evolucdo no tempo de valores experimentais das

concentragdes de biomassa ( X ), produto ( P ) e substrato (S ).

» Tempo

Figura 3.6.1 — Curvas de ajuste dos resultados de uma experiéncia idealizada de
fermentacdo: X, P e S sdo as concentracdes de microorganismo, de produto e de substrato,
no meio de cultura, respectivamente (HISS, 2001).

Para se obter informacdo cinética util a partir de uma populacdo microbiana,
utilizam-se reatores agitados que podem ser configurados para operar em batelada, em
batelada-alimentada, ou em fluxo continuo. Nos processos comerciais de producdo do
etanol a partir da cana-de-acucar, assim como também a partir de vérias outras matérias-

primas vegetais, estes mesmos modos de operar reatores sdo os normalmente utilizados.
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Portanto, tais operacdes realizadas em bancada, poderdo ser utilizadas como modelo, desde
que seja possivel determinar os critérios adequados na avaliacdo da ampliacdo de escala
(BALDINO e SCHMIDELL, 2001).

BAILEY (1986) desenvolveu um balanco material do componente i, para um reator
operando em batelada. Este balanco, mostrado na equagdo 3.6.1, nos diz que a taxa de
aciimulo deste componente deve ser igual a sua taxa liquida de formagado devido as reagdes

quimicas dentro do reator.

d
E(VR.Q): Ver, (3.6.1)

Vi € o volume de cultura, ¢, € a concentragdo de i e r, € a taxa de formagdo de i

por reacdo. Por se tratar de uma batelada simples, ndo alimentada, V, € constante e

obtemos a relacdo mostrada na equagdo 3.6.2.

de; =r, (3.6.2)
dt ’

Vé-se na relacdo acima, que medir a taxa de variagdo da concentragdo do
componente i € o mesmo que medir a propria taxa de formacdo deste componente devido
as reagOes bioquimicas. Esta relacdo define as velocidades instantaneas de transformacgdo
para os principais parametros cinéticos estudados, que sdo as velocidades instantaneas de
crescimento do microorganismo, de consumo de substrato e de formacdo de produto,

mostrados nas equacdes 3.6.3, 3.6.4 e 3.6.5, respectivamente.

dx
@ 3.6.3
ar X 663
ccil_bt’ - (3.6.4)
62_1; _r, (3.6.5)
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Estas velocidades instantaneas sdo as linhas tangentes das curvas que se véem na

. . . N . - -1
Figura 3.6.1, cujas unidades correspondem a [massalx[comprimento] 3x[tempo] . Estas
velocidades, se em vez de instantaneas, forem tomadas em relagdo ao intervalo do tempo de

fermentagdo, fornecem velocidades de interesse pratico, denominadas produtividades.

p=-tu=h (3.6.6)

p =tn""0 (3.6.7)

Na equacgdo 3.6.6, P, € a produtividade do produto, P, € o valor final ou méaximo
da concentragdo do produto, F, € a concentragdo inicial do produto e 7,¢€ o tempo total ou
final de fermentacdo; no caso especifico de produtos metabdlicos, nem sempre o valor final
da concentracdo do produto coincide com o valor maximo alcancado durante a
fermentacdo. Do mesmo modo, P, € a produtividades em biomassa (equagdo 3.6.7).

Os valores de concentracdo de biomassa, substrato e produto, iniciais e finais,

podem ainda ser relacionados entre si, de modo a gerar fatores de conversdo também de

grande utilidade pratica, como mostram as equacdes 3.6.8 a 3.6.10.

Y, _ X=X, (3.6.8)
s S, =S

Y, _ XX (3.6.9)
r P-S,
P-F

- 3.6.10

% 8,-S ( )

Se estes fatores sdo considerados constantes durante o curso da fermentagdo, estas

mesmas relagdes podem ser expressas na forma de equacdes diferenciais:

dX

Y, =~ 3.6.11
X5 dS ( )
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dX

=== 3.6.12

Xp dP ( )
dpP

Y, = — 3.6.13

b T ds ( )

HISS (2001) cita GADEN (1955) ao definir as velocidades especificas de

transformagao, simbolizadas pela letra grega u, que sdo as velocidades instantaneas para

os componentes, divididas pela concentra¢do microbiana.

1 dX

—_—= 3.6.14

X dr Hy ( )
1 dS

" 3.6.15
X dr Hg ( )

1 dP

=% 3.6.16

X ar T ( )

As equagdes 3.6.14, 3.6.15 e 3.6.16, das velocidades especificas de transformacao
da biomassa, do substrato e do produto, respectivamente, levam em conta que a populagdo
microbiana pode variar durante um cultivo descontinuo, o que naturalmente faz variar todas
as taxas de conversdo, pois o microorganismo € o catalisador bioldgico do processo
fermentativo.

Com as relacdes matemadticas até aqui desenvolvidas, pode-se realizar o balanco de
massa para o sistema de fermentacdo em batelada simples e elaborar um modelo
matematico descritivo para o mesmo. As equacdes 3.6.3 e 3.6.14 podem ser conjugadas na

forma da equacdo 3.6.17, a seguir:

py X =r, (3.6.17)

Do mesmo modo, a equagdo 3.6.11 pode ser escrita como:
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dX

_.dt
Y% = a;S (3.6.18)
dt
Ou ainda:
Yy, =% (3.6.19)
% rS V.

As relagdes mostradas acima podem ser desenvolvidas para resultarem na expressao
matemadtica 3.6.20, uma equacdo diferencial que, se integrada, gera uma equagdo para o

substrato em fun¢ao do tempo.

dS = —pt, —2 i (3.6.20)
Yy,
S

Contudo, para que se conheca esta fun¢do, € ainda necessdrio ter-se um modelo para i, , a

velocidade especifica do crescimento celular.
A mais conhecida resposta ao problema da fun¢do para a velocidade especifica do
crescimento celular, ainda comumente empregada, foi dada por MONOD (1949), ao propor

a seguinte equacao:

(3.6.21)

A equacdo de Monod faz a concentragdo do substrato S ser limitante. A notacdo

Uy , usada na equagdo 3.6.20, é substituida na equacdo 3.6.21 por simplesmente x. A

constante de Monod, K, valora a saturagdo.
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A relagdo funcional em Monod é exatamente a mesma que encontramos na equacao
de Michaelis-Menten (equacdo 3.6.22), para a velocidade de uma reacdo catalisada

enzimaticamente e com um unico substrato.

- [s] (3.6.22)

A equacdo de Monod € empirica (HISS, 2001), embora seja imediata a sua
identificacdo com a equagdo de Michaelis-Mentem, sugerindo que o modelo cinético de
Monod adota implicitamente uma simplificacdo: a de considerar o crescimento do
microorganismo seguindo a cinética de uma reacao enzimética limitante.

Se em Michaelis-Menten tem-se [S] =K, como a concentracdo de substrato para a

qual V, € igual a metade de V,, , em Monod, tem-se S =K, e u= ,ouseja, K¢ é

dax °

/’l mdx
2

numericamente igual a concentragdo de substrato quando a velocidade especifica de

crescimento € a metade da mixima. K, indica quando a concentragdo de substrato § ¢é
baixa o suficiente para fazer x4 fortemente dependente de seu valor e quando j4 € suficiente
alta para que u seja independente.

A equagdo de Monod € vélida para sistemas sem interferéncia de inibidores, como
em meios fermentativos com baixa concentracdo de etanol.

E importante frisar que a equacdo de Michaelis-Menten pode ser deduzida a partir
de uma hipétese de reacdes bdsicas envolvendo a formagdo e o desaparecimento do
complexo enzima-substrato. Outros modelos de reacdo enzimdtica, considerando
mecanismos de inibicdo, sdo também produtos de desenvolvimento algébrico a partir de

modelos tedricos de reacdes, resultando em equagdes como as mostradas a seguir.

(3.6.23)
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V=V_ (3.6.24)

v=V — (3.6.25)

A equagdo 3.6.23 deduz-se do modelo de mecanismo para reagdes enzimaticas
reversiveis competitivas, a equacdo 3.6.24 do modelo para reacdo reversivel nao-
competitiva e a equagao 3.6.25 do modelo para reag¢do de inibicdo pelo substrato. Aqui se
tem, para certas equacdes de inferéncia da velocidade especifica do crescimento celular,
uma muito provdvel inspirag@o na cinética enzimdtica, como na equacdo 3.6.26 apresentada

por ANDREWS (1968), citado por DOURADO et al.(1987), onde K, é a constante de

inibi¢do pelo substrato.

S
p= g ————— (3.6.26)

KS+S+S—
K

I

Outra equagdo para u que considera a limitagdo pela concentracdo do substrato foi

apresentada por ANDREWS e NOACK (1968), citado por BIROL et al.(1998):

Il’l = ﬂma’x S (3'6'27)
Ky, S
K, +—2+—
s K,

Muitos outros autores também propuseram diversos termos de modelagem,
expressando a limitacdo pelo substrato como fun¢do exponencial, fun¢do de poténcia ou
funcdo hiperbdlica. Alguns destes termos, apresentados como complementares e

multiplicados ao termo de Monod, estdo mostrados noutro tépico, mais a frente, na Tabela
4.3.1.
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Em fermentacdo do tipo batelada os produtos metabdlicos sempre se acumulam no
meio fermentativo e estas equacdes que sdo fungdo apenas do substrato podem falhar por
nao considerarem a inibic@o pelo produto (HISS 2001).

Termos de inibi¢do para o produto foram apresentados por LEVENSPIEL (1980).
Este apresenta a equagdo 3.6.28, que mostra a inibi¢do pelo produto associado a um termo
de inibicdo pelo substrato de Monod. Este modelo pode considerar o termo de inibicdo

como fungdo linear, fazendo n =1, ou funcao parabdlica, fazendo n =0,5.

Ks+SN P (3.6.28)

A equacdo 3.6.29 tem este mesmo termo de inibicdo pelo produto associado ao

termo de inibi¢do pelo substrato, como apresentado por TOSETTO (2002), que se baseou
em GHOSE e THYAGI (1979). Este modelo considera o substrato limitante, como em

Monod, e inibi¢do pelo produto linear ou parabdlica, se n =1, ou n > 1, respectivamente.

(3.6.29)

Outros termos de inibi¢do pelo produto s@o apresentados por diversos autores. Sao
equagdes em funcdo de P, do tipo hiperbdlica ou exponencial. Estes modelos com alguns
destes termos, também estdo mostrados noutro topico, mais a frente, na Tabela 4.3.1.

H4 ainda equagdes para x4 que incorporam a inibicdo pela propria biomassa, como
o apresentado por CONTOIS e FUGIMOTO (1959), citados por MOSER (1985), na
equagdo 3.6.30, onde a concentragdo da biomassa multiplica o coeficiente de Monod,

afetando diretamente a inibicao pelo substrato.

S
=u — 3.6.30
H= Has K, X+S§ ( )
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LEE et al. (1983) incorporam a inibi¢do pela prépria biomassa na equagao 3.6.31,
resultando um modelo que compde o mesmo termo usado por TOSETTO (2002) com outro
expressando inibi¢do por alta concentracdo de biomassa. Contudo, a inibicdo pela massa
celular, considerada no modelo de LEE et al. (1983) ndo teve significativa relevancia na
descricdo da cinética das usinas estudadas por PORTO (2005), onde este fator nao

apresentou influéncia nos resultados.

S pY x
- 1— P 3.6.31
e ki | aoa)

mdx

mdx

ATALA et al. (2001) utilizam na equacdao 3.6.32 os mesmos termos da equacao
3.6.31, incorporando um termo de inibi¢cdo exponencial pelo substrato e multiplicando-o

pela prépria concentragio de biomassa.

H= S+S [1— XX j (1— P j X e K) (3.6.32)
N

mdx mdx

Os modelos até aqui apresentados ndo mencionaram a possibilidade de modelagem
considerando mais de um substrato. TOSETTO (2002) formulou um modelo para
fermentagdo alcodlica considerando dois substratos, a frutose e a glicose, ao invés de tratar
homogeneamente os agucares redutores totais (ART) fermentesciveis. As equacdes 3.6.33 ¢
3.6.34 baseiam-se na equacgdo 3.6.29, onde a varidvel substrato passa a ser desmembrada
em glicose e a frutose. A equacdo 3.6.34 incorpora o termo de dois substratos a equagado e a

velocidade especifica de crescimento celular passa a ser a soma de velocidades parciais

relativas ao metabolismo de cada substrato (¢ = p; + ;).

G P n
o = I . [1— J (3.6.33)
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Uy = ,um.(l—%} F E {1— PP ] (3.6.34)
Ki+F+—

mdx
1

Como serd visto adiante, o termo de dois substratos (1—9) pode ser aplicdvel a outros

modelos cinéticos.
OLIVEIRA et al. (1999) buscou considerar a perda de viabilidade celular na

cinética fermentativa, mas isto ndo foi feito sobre a equacdo para u, mas subdividindo o

balangco de massa em balanco de células vidveis e balanco de células ndo vidveis,
assumindo que a taxa de transformacdo das células vidveis € diretamente proporcional a
taxa de concentracdo de células vidveis.

ANDRIETTA (2004) nao considera a taxa de morte no modelo cinético porque a
sangria e o reciclo mantém a idade das células no processo entre 7 e 10 dias. Como sdo
consideradas células velhas aquelas com idade acima de 10 dias, a viabilidade celular é
mantida no processo em torno de 70%, ou seja, a presenca da sangria e do reciclo mantém
um estado estaciondrio onde a taxa de morte € igual a taxa de reposi¢ao celular.

A temperatura no meio fermentativo também pode ser uma varidvel incorporada nos
modelos cinéticos. Ocorre uma reducdo da eficiéncia fermentativa entre 0,5 e 0,8 pontos
percentuais para cada grau em que a fermentagdo opera acima de 33°C, sendo esta a
temperatura maxima em que o sistema deveria operar (PROCKNOR, 2011). Atualmente
modelos que consideram a temperatura deverdo ser novamente explorados, tendo em vista
recente aplicacdo de chillers compactos tipo monobloco, por ciclo de absor¢do, para a
producao de dgua gelada (PROCKNOR, 2011).

A velocidade médxima de crescimento u,, € afetada pela temperatura (equagdo

3.6.35), efeito que pode ser descrito pela equacdo de Arrhenius (equagdo 3.6.36).

Hosr = A€ (3.6.35)

=K, (3.6.36).
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Segundo ANDRIETTA (1994), abaixo de 32°C, P

mdx

a concentracdo maxima
limitante do etanol ndo varia. Acima de 32°C, P, decresce exponencialmente segundo a

func¢ao apresentada na equacgao 3.6.36.
No presente trabalho, as varidveis viabilidade e temperatura ndao foram incorporadas

aos modelos de programa.

3.7 A modelagem matematica da fermentacao alcodlica

BONOMI e SCHMIDELL (2001) iniciam a classificagcdo dos modelos mateméticos
de processos fermentativos em dois grandes grupos: modelos fenomenolégicos e modelos
entrada-saida. Modelos fenomenoldgicos baseiam-se na formulacdo de hipdteses e
correlagdes tedricas ou empiricas e € desejavel que sejam do tipo fundamental, isto é,
baseados em principios fisico-quimicos, equacdes de velocidade, equagdes termodinamicas
e equagdes de conservagdo de massa, energia e quantidade de movimento. Modelos do tipo
entrada-saida s@o construidos por correlagdes que permitem calcular respostas a partir de
medicao de varidveis de entrada; em processos fermentativos, o principal exemplo deste
tipo de abordagem sao as redes neurais.

No tdpico anterior desenvolveu-se um balanco de massa idealizado para um
processo fermentativo em batelada simples, resultando a equacdo diferencial 3.6.20, onde

se vé a necessidade de acoplar uma equagdo cinética capaz de descrever i, , a velocidade

especifica do crescimento celular.

s, X (3.6.20)

dt Y)V
s

Esta equagdo do reator é resultado de uma abordagem fenomenoldgica, dentro de
uma representacao celular dita ndo-estruturada, pois a varidvel de popula¢do microbiana, a
concentragdo X , ndo considera componentes intracelulares. Por oposi¢cdo, um modelo
estruturado consideraria sim, detalhadamente, as variagdes dos componentes intracelulares

e usaria suas variagdes na previsao do comportamento cinético do processo.
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Quanto a heterogeneidade da popula¢do microbiana, o modelo da equacdo 3.6.20 é
do tipo ndo-segregado, ou seja, a populacdo microbiana é considerada homogénea em seu
comportamento. Por oposi¢do, se tal modelo considerasse cada célula de forma discreta,
numa populacio heterogénea, tal modelo seria dito segregado.

Todo o presente trabalho utiliza modelos fenomenol6gicos nao-estruturados e néo-
segregados, buscando neste tipo de abordagem o beneficio da simplificacdo sem perda de
representatividade.

A equacgdo 3.6.20 € um balanco de massa para o substrato S, ou seja, é deduzida a
partir da equacdo geral de balanco, tendo como volume de controle o reator de

fermentagdo; a equagdo geral do balangco de massa estd representada pela equacao 3.7.1.

(Variagdo da massa)= (o que entra)— (o que sai)+ (o que foi produzido)— (o que foi consumido)

(3.7.1)
Do mesmo modo que foi desenvolvido para um sistema de batelada simples, este
balango pode ser desenvolvido para um reator operando em batelada alimentada ou
fermentagdo continua. No caso de batelada alimentada, faz-se a seguir o desenvolvimento

do balanco de massa global, substrato, produto e biomassa.

dpV
;’t =F,p, (3.7.2)

Na equacdo 3.7.2, acima, F, e p, sdo a vazdo de alimentacdo e a massa especifica
do meio alimentado, respectivamente. Pode-se considerar p = p, com valor constante, sem

prejuizo para a modelagem. Este balanco de massa global pode ser resumido a forma da
equacdo 3.7.3, que € o mesmo que dizer que a taxa de variagdo do volume € a prépria vazao

de alimentacdo.

av

—=F 3.73
g (3.7.3)
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Desenvolvendo o balango para o substrato, tem-se:

_djtv =F,-S,—r-V (3.7.4)

Onde §, € a concentragdo do substrato na alimentagdo e ry, € a taxa de consumo deste
substrato no reator (d% ; ). Analogamente ao desenvolvimento ja anteriormente mostrado

para a batelada simples, a equacao 3.7.4 pode ser escrita como estd mostrado abaixo.

_:FA.SA_ﬂ.L.V (3.7.5)

Desenvolvendo agora o balango para o produto, tem-se:

dPV

= F,-P,—0+r,-V (3.7.6)
YP
d;lzﬂ.x._/S.V (3.7.7)
t

Y
Vs

Onde P, € a concentracdo do produto na alimentagdo, igual a zero, e r,, € a taxa de
formacao deste produto no reator (d% ; ).

Desenvolvendo o balango para a biomassa, tem-se:

di,(—tszA-XA—0+rX-V (3.7.8)
‘iii(—t‘/:ﬂ.)(-v (3.7.9)
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Onde X, € a concentracdo da biomassa na alimentacdo, igual a zero, e r,, € a taxa de
crescimento da biomassa no reator (d% ; ).

Desenvolvendo a derivada do produto de duas funcdes derivaveis, tem-se:

Para dSV:
dt
d—S~V+d—V-S=FA~SA—,u-i'V,queéequivalentea
dt dt ¥
N
Z—S-V:FA-SA—y-YL-V—FA-S,ou:
t
s
F —
Z—S= A(S{/‘ S)—,u-YX (3.7.10)
t
s
Para dPV:
dt
dP v Yy,
— - V+— P=pu-X-—%.V,que é equivalente a
dt dt Y,
Vs
YP
L;—P-sz-X-Y—/S-V—FA-P,ou:
t
s
dP Yoo F..pP
d—:ﬂ.X.Y_S——AV (3.7.11)
t
Vs
Para dXV:
dt
d—X-V+d—V-X:,u-X-V,queéequivalentea
dt dt
dX
—V=u-X-V-F,-X,ou
di H A
dX F,-X
—=u-X--2 3.7.12
x v ( )
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Note-se que P, e X, sdo iguais a zero, porque na batelada alimentada a biomassa é

introduzida previamente no reator. No sistema industrial tipico de batelada alimentada, para
fermentacdo alcodlica a partir da cana-de-actcar, o inéculo, ou “pé-de-cuba”, contém a
biomassa de levedo e certa quantidade de etanol reciclado. Estes valores situam-se
proximos a 90 g/L de levedura no in6culo (base seca) e 15 g/L de etanol. A concentracdo de
ART € nula. A alimentagdo é o mosto, que tem como substrato limitante actcares
fermentesciveis que sdo, basicamente, sacarose, glicose e frutose. O mosto ndo contém
etanol nem levedura e o teor de ART varia de 150 a 200 g/L.

A partir da equagdo geral de balanco de massa (equacdo 3.7.1), é possivel se
alcancar de forma andloga as equagdes diferenciais que modelam os sistemas para reatores

operando fermentacdo em batelada simples, batelada alimentada e processo continuo. A

Tabela 3.7.1 mostra estes resultados.

Tabela 3.7.1 — Modelos matematicos desenvolvidos a partir dos balancos de massa para
cada componente do sistema fermentativo, nas trés formas de operacdo do reator.

Fermentacdo em Fermentacdo em batelada Fermentacao continua.
batelada simples. alimentada.
av _, v _p Y _o.F =F
dt dt dt
(3.7.13) (3.7.3) (3.7.17)
ﬁ——u X ﬁ_FA(SA—S)_ﬂ. X ﬁ_O_F-(SA—S)_ﬂ_ X
dt Y a Vv Y, dt V Y
Vs ¥s Vs
(3.6.14) (3.7.10) (3.7.18)
an_ o ap T Eepoap Ty FoP
dr Y dr Y v d Y v
Vs s Vs
(3.7.15) (3.7.11) (3.7.19)
dX dX F,-X dX F
a " a " v a1V
(3.6.16) (3.7.12) (3.7.20)
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3.8  Recursos computacionais para a solucio de balancos de massa em reatores

Para que os modelos matemdticos possam ser utilizados para simular a cinética de
fermentagdo € preciso que sejam resolvidas suas equacodes. Nota-se que os modelos aqui
propostos envolvem equagdes diferenciais e estas, na maioria dos casos, ndo podem ser
solucionadas analiticamente. As solugdes destas equagOes diferenciais sdo obtidas por
integracao numérica.

Portanto, haverd que ser utilizado algum recurso computacional para a resolucdo
deste problema de bioengenharia. Neste caso especifico, trata-se da resolu¢do de sistemas
de equacgdes diferenciais ndo lineares, porém em outros casos podem ser sistemas
algébricos, lineares ou nao.

Visando a simulacdo destes sistemas, podem ser utilizados pacotes
matemadticos como o Maple V e o Matlab, possuidores de bibliotecas com algoritmos
prontos para resolucdo de sistemas de equacOes diferenciais e algébricas. SEVELLA e
BERTALAN (2000) desenvolveram um programa em Matlab para simulacdo de
bioprocesso, que possibilita a resolug¢do de sistemas de equacdes diferenciais.

Existe também simuladores comercialmente disponiveis como o Aspen-Plus,
de grande poder de andlise e grande diversidade de processos disponiveis para simulacao e
otimizacdo; contudo, devido ao custo deste tipo de software e as especificidades dos
processos biotecnoldgicos, deve ser considerado também o desenvolvimento de programas
com finalidades de uso especificas.

Uma alternativa interessante € a construcdo de programas utilizando
linguagens tais como Visual Basic ou Delphi, que s@o orientadas a objeto, nas quais se
obtém uma interface amigdavel em ambiente Windows.

BIROL et al. (2002) desenvolveram um programa baseado em um modelo nédo
estruturado e ndo segregado, para a simulacdo do processo de producdo de penicilina em
batelada alimentada.

DA SILVA et al. (2003) desenvolveu o programa Anabio 1.0, para

simulacdo de biorreatores, utilizando trés softwares: Microsoft Visual Basic 6.0, Microsoft
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Fortran PowerStation e Microsoft Help Workshop. Esta integracdo permitiu conjugar uma
interface visual amigével, rotinas em Fortran para resolu¢do de sistemas de equacdes
diferenciais e algébricas. Os métodos numéricos utilizados foram Runge-Kutta-Gil de
quarta ordem com passo varidvel para a resolucdo dos sistemas de equagdes diferenciais e o
Método de Newton-Raphson para a resolucdo dos sistemas de equagdes algébricas.
TOSETTO (2002) e FERREIRA (2005) utilizaram em seus trabalhos uma
rotina de ajuste desenvolvida em Delphi 5 por pesquisadores da Divisdo de Biotecnologia e
Processos do CPQBA/ UNICAMP, para simulacdo e ajuste com modelos para fermentacao

alcodlica em batelada alimentada, como serd visto nos tépicos 6 e 7.
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4 METODOLOGIA DE DESENVOLVIMENTO DO SOFTWARE

4.1 A linguagem Object Pascal e o compilador Delphi

O software que € o objeto deste trabalho, denominado FERMENTA, foi
construido por meio de outro software, o Delphi 7, que € um ambiente de desenvolvimento
produzido pela empresa Borland. O Delphi 7 se baseia em uma extensao orientada a objetos

da linguagem de programacgio Pascal, também conhecida com Object Pascal (CANTU,

2003).

O paradigma da Programacdo Orientada a Objetos (POO) tem sido aplicado nas
linguagens modernas por grandes empresas em todo o mundo, tendo como exemplos mais

difundidos, além do Object Pascal (Delphi), as linguagens Java e C# (CANTU, 2003).

O objetivo fundamental da POO ¢é simular o mundo real dentro do mundo virtual
do computador, donde surgiu a idéia de utilizar objetos, uma vez que o mundo real é
composto por objetos. Partindo deste conceito, o programador molda o mundo virtual dos
seus objetos, determinando como eles devem interagir entre si, "conversando" uns com 0s
outros. O papel principal do programador € especificar quais serdo as mensagens que cada
objeto pode receber e também qual a a¢do que deve realizar ao receber uma mensagem

especifica (DAVID, 2007).

A POO se baseia em trés conceitos fundamentais: o encapsulamento, a heranca e o
polimorfismo (CANTU, 2003). Estes conceitos, assim como outros relacionados, estdo
resumidos nos pardgrafos a seguir; as palavras que sdo jargdo na POO estdo escritas em
italico. E de se notar que, para facilitar o entendimento destes fundamentos a POO utiliza

uma terminologia tipica da biologia e da taxonomia (BORBA, 1992).

o Classe: podemos dizer que animal é uma classe e, logo, o0 humano é uma sub-classe
de animal. O humano tem todas as caracteristicas de animal, mas possui algumas

peculiaridades nao encontradas nas outras sub-classes (cahorro, peixe, etc.).
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Objeto: a pessoa de nome Bernardo é um objeto da classe humano. O nome é um
atributo, ou seja, € uma varidvel propria que pode ter um valor qualquer (Bernardo,

Jodo, José, etc.).

Métodos: sdo as acdes que a classe poderd realizar. Quando um objeto recebe uma
mensagem de algum outro objeto contendo o nome de um método, a agdo

correspondente a este método serd executada.

Herancga: seja humano uma classe com os seguintes atributos: nome, sexo e idade.
Pode-se criar uma classe filha denominada cidaddo, cujos atributos sdo nome, sexo,
idade e numero de identidade. A classe cidaddo herda os atributos nome, sexo e
idade da classe mae humano e recebe o acréscimo do atributo niimero de

identidade.

Encapsulamento: é a ocultacio dos dados e métodos dentro da classe. O
encapsulamento permite usar todas as funcionalidades de uma classe sem que seja

necessario entender seu funcionamento interno.

Polimorfismo: permite que um mesmo tipo de objeto, sob certas condigdes, possa
realizar métodos (agdes) diferentes ao receber uma mesma mensagem, dependendo

do contexto durante a execu¢do do programa.

Para exemplificar estes conceitos, imaginemos um software destinado ao controle

de empréstimos em uma biblioteca universitaria. Pode-se criar uma classe explicando para

o computador o que € um usudrio, com as seguintes caracteristicas (atributos): nome, sexo,

idade, niimero de identidade e funcdo. Mas um objeto da classe usudrio deve também

realizar acoes, as quais serdo descritas na criacdo dos seguintes métodos: emprestar livro,

devolver livro e pagar multa.

O Delphi 7 é uma ferramenta de programacdo visual, contendo um IDE

(Integrated Development Environment — ambiente integrado de desenvolvimento). Este tipo

de ambiente permite realizar dois tipos de trabalho conjuntamente: o de construgdo de

procedimentos, férmulas e algoritmos, no editor de cédigos, e também a construcdo do
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projeto visual do programa, sendo este segundo recurso fundamental para a qualidade da
interface com o usudrio. Abaixo se mostra um procedimento programado dentro do
software desenvolvido, onde se indica a sintaxe para objeto, classe e método. Trata-se da
declaracdo de classe (e sub-classe) para alguns objetos, seguido por um procedimento

(procedure), ou seja, um método, neste caso a acdo para se calcula o valor de x .

i
type
Vector=array[1..20]of Float; //// Declarada a classe dos vetores com 20 nimeros reais.
(-r)
var: CheckMi:Integer; /// O objeto (variavel) CheckMi é da classe dos nimeros inteiros.
Cv: Vector; /// O objeto (variavel) Cv é da classe dos vetores com 20 nimeros reais.
(...)
procedure TFormOperadorART.ModeloS_02(Sender:TObject); //// Declaragdo do método.
begin
CheckMi:=0; //l CheckMi, marcador auxiliar, inicia com valor zero.
if Cv[3]=0 then CheckMi:=1 //// Se o parametro cinético Cv[3] é igual a zero,
//// o marcador muda para valor um.
Else /Il Caso contrério, entdo
if (Cv[2]+S+(S*S/Cv[3]))=0 //// testa se o denominador da equacéo ¢é igual a zero.
then CheckMi:=1; //l/ Se sim, o marcador muda para valor um.
if CheckMi=1 then MI:=0  //// Se o marcador é igual a um, entdo x é igua a zero.
else /l1/l Caso contrario,
MI:=Cv[1]*(S/(Cv[2]+S+(S*S/Cv[3]))); ////// calcula o valor da equacdo de u
end;
T T T

Neste exemplo estd mostrada a equacao 3.6.26, a qual, escrita em Object Pascal, tem a
forma MIL:=Cv[1]*(S/(Cv[2]+S+(S*S/Cv[3]))). As variaveis Cv[1], Cv[2] e Cv[3] sdo os
termos do vetor empregado no programa para guardar os valores dos parametros cinéticos,
que nesta equagdo sdo u,., K¢ e K,. As demais sentencas condicionantes (if ) sdo
restricdes para impedir que se tente calcular fora do dominio da funcdo, o que acarretaria
em falha na execucdo. A Figura 4.1.1, abaixo, mostra a das interfaces gréificas de escolha da

equacdo 3.6.26, elaborada via IDE do programa Delphi 7.
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Figura 4.1.1 — Interface grafica (formuldrio ILUSTRACAQ) para escolha da equacdo para

calculode u.

A escolha do Delphi 7 visou produzir um cddigo otimizado € um programa
executavel em ambiente Windows, com uma interface o mais amigéavel possivel para o

usudrio leigo em informaética.

4.2  Modelos para u disponibilizados no programa FERMENTA

O programa FERMENTA contém um conjunto de equagdes matemadticas que sdo

func¢des para estimar o valor da velocidade especifica de crescimento microbiano xz. Ao se

pensar em quantos e quais modelos devem ser contemplados pelo programa, cabe a idéia de
que quanto mais op¢Oes houver, mais abrangente se torna a ferramenta. Poder-se-ia,
inclusive, cogitar a possibilidade de inser¢do da equagdo pelo proprio usudrio, de modo que
qualquer expressdo matematica pudesse ser avaliada quanto a sua efetividade na simulagdo
e modelagem de processos fermentativos. Contudo, existe um impeditivo a isto: a
linguagem Object Pascal suportada pelo Delphi obriga a que a func@o a ser processada
esteja escrita nas linhas de programacao. Visando contornar esta limitacdo, um parser para
digitacdo direta de equagcdes matematicas foi testado, mas o tempo de processamento num
programa protétipo resultou em torno de uma hora para ajuste com a equacdo de Monod

(equacdo 3.6.21) — que tem apenas um parametro —, ou seja, um tempo muito alto que na
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pratica inviabiliza o uso deste tipo de recurso computacional. As linhas de programacgao
deste parser, denominado TExpress Version 2.5, foram disponibilizadas por SCHAAF
(2010).

Também ocorre que, como serd ainda mostrado mais adiante, cada equacdo
disponibilizada foi analisada previamente quanto ao campo de dominio da funcdo e foi
estabelecido um conjunto de equagdes condicionais para cada modelo, visando impedir
eventuais falhas durante a execucdo do programa. Portanto, nio se trata apenas de o parser
realizar a pseudo-compilacio da equagdo a ser utilizada, mas também introduzir-se

manualmente as restricdes subjacentes, para que estas também sejam pseudo-compiladas.

Portanto, a quantidade de modelos que o programa contém € limitada e a selecao
destes € um aspecto importante na constru¢do do programa. Trés critérios basicos foram

usados para esta escolha:

e A qualidade do modelo, tomando como base os comentérios e resultados
apresentados pelos diversos autores.
e A possibilidade de ineditismo.

e A complexidade do modelo, limitado a 12 pardmetros.

A complexidade do modelo € um critério porque o nimero de lacos que o

programa executa para resolver o ajuste de curvas cinéticas aos dados experimentais cresce

proporcionalmente a 3", sendo n o nimero de parametros no modelo. Esta relagdo

exponencial serd detalhada mais adiante.

Visando um modo de organizacdo, foi seguido o conceito do modelo apresentado por

LEE et al. (1983), equagdo 3.6.1 abaixo.

S P\ x
=u 1— 3.6.31
H ﬂ,WKS+S[ P'M X ) ( )

max max
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Ao se decompor a equagio 3.6.31 em trés termos, teremos:

T = ﬁ 4.2.1)
T, = [1 —ijn (4.2.2)
T, = [1_%],” (4.2.3)
Onde:

=g, T Ty Ty 4.2.4)

T, é um termo da limitacdo pelo substrato, 7, é um termo de inibi¢do pelo

produto e 7, € um termo de inibi¢do pela concentra¢cao microbiana.

Os modelos selecionados para o programa FERMENTA sdo os encontrados e
positivamente avaliados na revisao bibliografica realizada neste trabalho, mais um pequeno
subconjunto de modelos construidos por combina¢des envolvendo os trés tipos de termos

T,, T, e T,,estes também coletados na literatura.

A Tabela 4.2.1 mostra os 28 modelos disponibilizados no programa FERMENTA,
na sua formatagdo para simulacdo e modelagem considerando um unico substrato. As
equagdes considerando dois substratos, que o programa também contém, podem ser
inferidas a partir das apresentadas na tabela, bastando repetir o conceito ja exemplificado
nas equacgdes 3.6.33 e 3.6.34, ou seja, a equacdo para 4, € a mesma para g, apenas
substituindo-se a varidvel S, a concentracdo do ART, pela varidvel G, a concentragdo da
glicose. Do mesmo modo, a equagdo para u, € a mesma para u, substituindo-se a varidvel

S pela varidvel F, a concentracdo de frutose, e multiplicando-a pelo termo de dois

substratos.
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Na Tabela 4.2.1, ha uma coluna aonde sido referenciados os autores dos modelos
coletados na revisdo bibliografica deste trabalho. Onde ndo é mencionado autor, sdo as
variacdes dos anteriores, estipuladas com base na mescla de alguns termos de limitagdo e
inibi¢do, que, salvo por falha na abrangéncia da revisdo bibliografia realizada neste

trabalho, sdo modelos inéditos ainda nao testados.

Os modelos com mais de 6 parametros que na forma para dois substratos

resultariam em mais de 12 parametros ndo foram incorporados ao programa.

Tabela 4.2.1 — Biblioteca das equagdes para estimativa de g do programa Fermenta:
modelos considerando um tnico substrato (ART).

N° Modelo Referéncia Eq.
1 H= Hoa MONOD (1949). (3.6.21)
K,+S§ ( )
S
U=, - ANDREWS (1968),
2 K.+S+ i citado por DOURADO (3.6.20)
g , (1987).
S ANDREWS e
=1, = NOACK (1968),
3 K. + S, +i citado por BIROL et (3.6.27)
S8 K, al.(1998).
4 L MOSER (1958), citado  (4.2.5)
K¢+S' por HISS (2001).
_S
5 u=pu, . |l1—e ™ TEISSIER, citado por (42 .6)
BIROL et al.(1998).
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Modelo Referéncia Eq.

s
YT ,e[lﬁj AIBA, citado por (4.2.7)
K +S BIROL et al.(1998).
K .
U=H,. . L MOSER, citado por (4.2.8)
Ki+S (K, +§ HISS (2001).
=u . - ) q1= P Adaptado das equagdes (429
K, +S P,. 425e4.2.10
S P LEVENSPIEL,
H= M K. +S 1= p citado por BIROL et (4.2.10)
s e al.(1998).
S P LEVENSPIEL,
H= e 3 1- 2 citado por BIROL ¢t (3-6.28)
$ mdx al.(1998).
L=p, e K AIBA, citado por (4.2.11)
K, +S BIROL et al.(1998).
_ S K, JERUSALIMSKY, 1212
H= Hox K, +S P+K, lefz(i(ligg%())'r BIROL et (4.2.12)

_ LI P r 4.2.13)
L 5 LUONG (1985). 2.




N° Modelo Referéncia Eq.
B S 1 P
14 H = Hpax g2 1 GHOSE e TYAGI (4.2.14)
Ki+S+— e (1979).
KI
p=u. S .(1 __F TOSETTO (2002),
15 coas. S P, adaptado de GHOSE e~ (3.6.29)
s K, TYAGI (1979).
=i S (-Kp.P)
16 mdx S? Adaptado das equacdes (4.2.15)
Kg+S§+-— 3.627 e 4.2.11
KI
py S K,
17 max C vs 572 P+K, Adaptado das equacdes (4.2.16)
¢+ S+ 3.6.27e¢4.2.12
1
— $ 1 P\
18 H= My e - P_ Adaptado das equacdes (4.2.17)
Ki+S+— max 3.6.27e4.2.13
KI
o S K, (1 P J SEVELI et al.(1980), 4218)
H = Hpi - citado por DOURADO -4
Ky +S P+K , b
s+S P P et al.(1986).
S P X o ~
20 =4 1— g2 Variacdo da equagdo 4.2.19
#= e e 7S ( PmJ ( X,MJ 3.6.31. (@219
21 U= S d1- p 11- X Variacdo da equacio (4.2.20)
K,+S P.. X i 3.6.31.
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N° Modelo Referéncia Eq.
q
2 = S d1- p J1= X Variagdo da equagdo (4.2.21)
K;+S P X, 3.6.31
q
’3 d=p. S P - X Adaptadode LEE et (3.631)
K,+S P,. X i al. (1983).
B S - P - X
24 H= U g2 P X Variagdo da equagio (4.2.22)
Ki+S+— 4225
K,
= S 1 Al 1 X
25 H= M 2 - P T X Variagdo da equagdo (4.2.23)
Ki+S+—— e e 4.2.25
1
~ S P (X !
26 H= Hypix 2 P X Variagdo da equagdo (4.2.24)
Ki+S+— 4225
I
S Py x Y
27 M7 Heas = 1= 4225
coiss S P X FERREIRA (2005) (4.2.25)
s K,
CONTOIS e
S FUGIMOTO (1959),
28 M=, i 4.2.26
K, X+8 citados por BONOMI  ( )
e SCHMIDELL
(2001).
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4.3  Equacoes condicionantes dos modelos matematicos para u

O programa FERMENTA contém equacdes matematicas selecionadas para

modelar . Ao escrever estas equacdes no programa, foi necessdrio introduzir

condicionantes para garantir que as varidveis dependentes assumissem valores numéricos
dentro do dominio da fun¢do. Tomando como exemplo as equagdes 3.6.33 e 3.6.34 do
modelo apresentado por TOSETTO (2002), se algum denominador for igualado a zero,
resulta um ponto fora do dominio da funcdo e ocorre uma falha de execugdo. Para contornar

esta susceptibilidade, sdo incluidas equagdes complementares como mostrado abaixo.

G pY
(o= = (1— - ] (3.6.33)
Ki+G+— mx
KI
GZ
< Se K +G+K—:O, entdo u;=0 (3.6.33 a)
1
Se K,=0, entdo x;=0 (3.6.33b)
Se P,,.=0,entdo u;=0 (3.6.33¢)
\_ Se P>P,, ,entdo u,=0 (3.6.33 d)
G F pY
£y = ﬂmdx{l—F} Pz {1— - j (3.6.34)
K,+F+— mx
KI
Se F=0,entdo p,.=0 (3.6.34 a)
F2
< Se KS+F+K—:O, entdo u,=0 (3.6.34b)
1
Se K,=0, entdo x,=0 (3.6.34¢)
Se P, =0,entdo u,.=0 (3.6.344d)
\_ Se P>P__ entio u, =0 (3.6.34 e)
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Este modelo, expresso como linhas de programagdo, constituem dois
procedimentos. Este tipo de constru¢do das equacdes condicionantes ja foi mostrado no

item 4.1, para a equacdo 3.6.16. Os 28 modelos matematicos para x4 que o programa

contém, seja na forma para um udnico substrato, como para dois, possuem suas respectivas

equacgoes condicionantes e estdo organizados em procedimentos mostrados no Apéndice 1.

44 O método de integracio numérica de Runge-Kutta

Tendo em maos um conjunto de equagdes diferenciais e na impossibilidade de
uma solucdo analitica, faz-se necessario uma abordagem de resolu¢io numérica. Um
método numérico apresenta algoritmos que formam uma sucessdo que converge para um
valor exato. Cada termo dessa sucessdo € uma aproximacgao possivel de se calcular com um

numero finito de operacdes elementares.

Os métodos de Runge-Kutta sdo uma familia importante de métodos iterativos de
solucdes de equacdes diferenciais ordindrias, que proporcionam simplicidade, alta precisao
e versatilidade de aplicagdes. Neste tipo de método a variacdo da varidvel dependente em
cada passo € dada por uma média ponderada de variagdes desta mesma varidvel, calculadas
com avaliagOes diferentes da func@o derivada. Deste modo, se conseguem um aumento da
ordem de aproximacdo através da informacdo obtida com vdrias avaliagdes da funcgdo
derivada dentro do intervalo de célculo. Contudo, o nimero de avaliacOes desta funcdo
cresce muito com a ordem de aproximacgdo do método, aumentando o custo computacional
por passo de integracdo. Dai decorre o fato de o método de Runge-Kutta de quarta ordem
(RK4) ser muito utilizado, pois representam um compromisso entre ordem de aproximacao

e numero de avaliacdes da derivada da varidvel dependente (PINTO e LAGE, 2001).

Seja um problema de valor inicial:

(4.4.1)
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Entao o método RK4 para este problema é dado pelas equagdes abaixo mostradas,

onde consideramos o tempo progredindo em intervalos iguais a h, ou seja, t,,, =t, +h, e a

fungdo y é a aproximacio numérica que faz y,,, iguala y(z,,, ).

Vi =V +%(1<1 +2-K,+2-K,+K,) (4.4.2)

K, =f(t.y) (4.4.3)
h h

K,=flt;+— ,y,+—K 4.4.4

2 f(l > Y > 1j ( )
h h

K.=flt+— ,y.+—K 4.4.5

3 f(z 2 yl 2 2) ( )

K,=f(t,+h ,y, +h-K,) (4.4.6)

K +2-K,+2-K,+K,

4.4.
5 (4.4.7)

Inclinagdo estimada =

A progressdo faz o valor seguinte y, , vir a ser determinado pelo valor atual y, ,

quando este € adicionado ao produto de h, o intervalo de tempo, considerando uma
inclinacdo estimada. Esta inclinacdo € uma média ponderada de inclina¢des, como

mostrado na equagdo 4.4.7.
Vemos na equagdo 4.4.3 que K, € a inclinag@o no inicio do intervalo. Vemos na
equacdo 4.4.4 que K, € ainclinacdo no ponto médio do intervalo, sendo determinado o seu

h .
valor em ¢, +E pelo método de Euler e usando a inclinagdo K,. A equagdo 4.4.5 repete o

procedimento e determina K, usando a inclinagdo K,. Finalmente, K, € a inclinacdo final
do intervalo, determinada através de K, . Note-se que a inclinagdo estimada (equagdo 4.4.7)

d4 um peso maior as inclinacdes no ponto médio.

Como o método é de quarta ordem, o erro de truncamento por passo é da ordem de

h’e o erro total acumulado é da ordem de h*.
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Figura 4.4.2 — Determinacdo de y;,; no método de Runge-Kutta de quarta ordem. K; € a
inclinagio determinada no ponto 1 (y;) inicial do intervalo. K, é a inclinagdo

determinada no ponto 2, também central ao intervalo, utilizando a inclinacio K; para
determinar o valor da fungdo em ¢, + h2 , ou seja, utilizando o método de Euler. K3¢é

novamente a inclina¢do no ponto 3, também central, mas agora utilizando a inclinacdo K,
para determinar o valor de y. K4 € a inclina¢do no ponto 4, final do intervalo, com o
valor de y determinado utilizando Kj. A inclinacdo estimada € utilizada para determinar o

valor y;, no final do intervalo.

4.5 O procedimento de simulaciao

O estudo cinético do processo fermentativo em batelada demanda determinar as
concentragdes de substrato S(z), produto P(z) e biomassa X (¢), para qualquer tempo ¢
durante o decorrer da fermentagdo. O modelo matematico parte das equagdes diferenciais
ordindrias para balancos de massa e da equac@o modelo pré-definida para x4 e a resposta é
a solugdo da integracdo numérica deste sistema. O nicleo do procedimento de simulacdo é

o algoritmo que efetivamente faz o lago das iteragdes com os passos do RK4.

A execuc¢do da simulacdo é deflagrada ao se clicar o botdo Simular no formulério
Operacdo (Figura 5.2.9). As ac¢des executadas s@o as apresentadas no diagrama de blocos da

Figura 4.5.1.
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O primeiro passo € a captura dos valores iniciais dos pardmetros operacionais do

processo (G,, F,, F,, V,, S,, B, X,, t rs Mg s Yo y%), mais os valores iniciais

a’
para os parametros cinéticos (K,, P .., X, .. K,, K., etc.). Este passo alimenta o

segundo, que encabeca laco da simulagdo de uma corrida de fermentagdo, que vai se repetir

até que o tempo decorrido ¢ alcance o tempo de fermentacdo 7., quando € finalizado.
Antes deste evento, a cada volta o novo valor de u ¢é calculado no respectivo procedimento
da equacdo das velocidades especificas de crescimento. O calculo mais extenso é o que
considera dois substratos, onde x € separada em metabolismo para glicose em p; e para a
frutose em y,, que somadas resultam na velocidade especifica de crescimento geral
(u=u; + u;). O passo seguinte faz avancar o volume (Vl.+1 =V.+F, -h) e entra no laco

do RK4, propriamente dito, ou seja, calcula os novos valores dos componentes. Neste
ponto, dependendo do tempo decorrido, sdo memorizadas as concentracdes dos
componentes para geracdo da curva grafica, sempre feita para 100 pontos eqiiidistantes no
tempo total de fermentacdo. Apds, o tempo avanga, j4 determinando ¢ para a proxima

iteragdo, fazendo ¢, =t, +h, onde h € um incremento de tempo igual a 0,01 hora. O
passo seguinte € a estimativa dos desvios, cujos detalhes sdo apresentados mais adiante.
Este calculo s6 ocorre quando ¢ se iguala a f,, o instante do k -ésimo ponto experimental.

Ap6s, caso o tempo decorrido tenha alcancado o tempo de alimentagdo ¢, a vazdo de

mosto F, € igualada a zero.

Enquanto a condigdo ¢ =1, ndo se cumpre, os valores finais de uma volta serdo os

7z

iniciais da préxima volta. Como este lagco é executado no intervalo de tempo f,, e o

fo

t
incremento £ é€ igual a 0,01, sdo gerados —6 respostas para cada componente.

b
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Dados iniciais

v

—» Lago da simulag¢do

v Sim
Fim da fermentacdo ? —» Fim

Nao l
Cdlculo de u

|

Acréscimo no volume

’

Cdlculo do proximo ponto (Laco do RK4)

l—* Pontos para o grdfico

Avanco do tempo

v

Cdlculo dos desvios

* Sim
Fim da alimentagcdo ? —» F, =0

Ndo

Figura 4.5.1 — Diagrama de blocos da l6gica do procedimento de simulagao.

As linhas de programacdo em Object Pascal do procedimento que realiza a
simulacdo das curvas cinéticas contétm um lago do tipo While que é finalizado quando o
tempo acumulado alcanca o tempo final de fermentacdo. Internamente a este lago, estdo os
contadores, numeros inteiros i € w, que comandam um segundo lago do tipo for,
contendo o algoritmo que calcula os termos da inclinagdo no ponto (ver equagdo 4.4.7).
Estes termos, juntamente com as equacdes de balanco de massa para os componentes,
determinam os respectivos incrementos nas varidveis de concentracOes. Este trecho de
programacao estd mostrado a seguir. A nomenclatura utilizada pode ser consultada no item

Terminologia (pagina xvii).
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ittt
procedure TFormOperadorGF.LacoDoRK(Sender: TObject);

begin
(...)
MI:=0;
while (Tempo <= Tf) do /[Enquanto a fermentacdo ndo acabar //faca
begin
(...)
S:=ART; P:=EtOH; X:=Bio; //Captura dos valores iniciais
Vol:=Vol+H*FA,; /[Avango do Volume
for li:=11to 4 do
begin
W:=1; /Nli e W variaveis auxiliares do RK4
if (1i=3) then W:=2;
Modelo(Sender); //Procedimento de calculo de MI

if Ml<0 then MI:=0;
Sv[lil:=(Fa/Vol)*(Sa-S)-(X*MI/Yxs); //Equagdes dos balangos.
S:=S+H*(W/2)*Sv[li];
Pv[li]:=(Yps/Yxs)*MI*X-P*(Fa/Vol)+Pa*(Fa/Vol);

P:=P+H*(W/2)*Pv][li];
Xv[li]:=X*MI-X*(Fa/Vol)+Xa*(Fa/Vol);
X:=X+H*(W/2)*Xv][li];

end;

//Célculo da inclinagéo e estimativa do novo ponto
S:=ART+(H/6)*(Sv[1]+2*Sv[2]+2*SVv[3]+Sv[4]);
P:=EtOH+(H/6)*(Pv[1]+2*PVv[2]+2*PVv[3]+PV[4]);
X:=Bio+(H/6)*(Xv[1]+2*Xv[2]+2*Xv[3]+XV[4]);

Tempo:=Tempo+H; //Avango do Tempo

ART:=S; EtOH:=P; Bio:=X; //Captura dos valores para o //proximo passo
if (Tempo>=Ta) then Fa:=0; // Fim da alimentagdo do mosto.

(...) // Blogqueia valores negativos

if ART<O then ART:=0; if EtOH<0 then EtOH:=0; if Bio<0 then Bio:=0;
(..

end;
end;

(...)
end;
o

A expressdao “Modelo(Sender)”, € um comando (método) que executa o procedimento
de cdlculo do valor de x utilizando uma das equagdes previstas na Tabela 4.2.1. Neste
bloco aqui apresentado, alguns trechos de programacdo relativos ao armazenamento de
valores foram omitidos visando concisdo, assim como também foi mostrado o
procedimento referente a simulacdo de um unico substrato, que € mais simples em relacao

ao equivalente para dois substratos.

Se o processo simulado for uma fermentacdo em batelada alimentada, ou seja, sem

alimentacdo de mosto, mas sim com todo o mosto e indculo no reator ja no tempo zero,
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entdo a vazdo de alimentacdo F, serd igualada a zero para toda a durag¢do do processo.

Na execugdo do procedimento de simulagdo os pardmetros cinéticos (.., K, »

K P

mdx(G) *

P

mdx(F) *

S(F) » N> Ny » €tC.) € as taxas de conversdo (Y% e Y% ), sdo pré-

estabelecidos e invaridveis, ou seja, o procedimento de simulacdo ndo estabelece estes
pardmetros, mas sim possibilita simular a curva cinética a partir destes. O ajuste, sim, visa
determinar estes parametros com base em dados experimentais. A simula¢do, portanto, é

uma rotina dentro do ajuste e constitui o nicleo do programa.

4.6 O procedimento de ajuste de parametros

Como ja visto, para se executar o procedimento de simulagdo de fermentagdo em

batelada, € suficiente ter um modelo matematico para x, saber os valores das varidveis de
operacdo — concentragdes iniciais, volumes, vazdo de alimenta¢do, tempo de alimentacao e

tempo de fermentacdo —, e os valores de x, . , YV e Y,, . Se, além disto, houver um
S S

conjunto de dados amostrais das concentracdes dos componentes deste sistema durante a
fermentagdo, se podem comparar os resultados tedricos desta simulacdo com estes valores

experimentais.

Ajustar é, do ponto de vista computacional, sugerir varios conjuntos de valores aos
parametros da equacdo e verificar qual conjunto, dentre os sugeridos, resulta em menor
desvio entre os resultados simulados e os valores experimentais. Se a pesquisa
computacional for capaz de conduzir a um valor minimo de desvio, dentro de uma margem
aceitdvel, pode-se dizer que foi alcangada uma solucdo de ajuste e que foram determinados

0s parametros para a equagao.

Uma estratégia computacional simples de ajuste poderia ser, por exemplo, determinar
um intervalo de pesquisa no entorno de cada parametro da equacdo, estabelecer a
quantidade de pontos eqiiidistantes dentro destes intervalos e testar todas as combinacdes
possiveis. Esta abordagem contém, contudo, dois principais inconvenientes: primeiro, hd o

risco de se estabelecer algum intervalo de pesquisa que ndo contém a melhor solucdo e,
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segundo, o tempo de execucdo computacional pode tornar-se impraticavel.

O procedimento de ajuste adotado no programa FERMENTA faz outra abordagem:
cada parametro ¢ testado em trés niveis que recebem os valores designativos +1,0e -1. O
conjunto das combinagdes possiveis dos parametros, nestes trés niveis, obedece a uma

matriz do tipo utilizado em planejamento fatorial completo (FREGOLENTE, 2005).

A Tabela 4.6.1 exemplifica o conceito da matriz fatorial construida para n parametros.

n

A matriz tem 3" linhas e existe uma linha mediatriz, de ndmero , na qual todos os

valores a; . sdo iguais a zero. Esta matriz € construida a cada vez que se pede ao programa

i
para ajustar parametros. As linhas de programacdo desta constru¢do estdo mostradas no
final deste topico. Cada laco de simulacdo testa um conjunto de pardmetros como

determinado pela equacgdo 4.6.1 abaixo.

p;tuul — pqnterior +a. .XA. (461)

J L] J

O incremento A; € um valor pré-determinado, usualmente de ordem de grandeza
menor que o valor do parametro p;, que € multiplicado pelos termos a; ; da matriz.

Quando a, ; € igual a zero, o pardmetro a ser testado repete o valor anterior; quando a;, ; €

igual a +1 ou —1, testa um valor aumentado ou subtraido em A ;o respectivamente.

A cada vez que € pedido ao programa para ajustar os parametros, os valores iniciais de

cada parametro serdo i=3" vezes modificados e simulados, sendo memorizado o desvio
obtido de menor valor. Esta operagdo se repete até que o menor valor de desvio seja aquele

resultante na linha central da matriz, significando que todos os a; ; sdo iguais a zero e,

J

atual

conseqiientemente, p“ éiguala C{""", qualquer que seja j.
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Tabela 4.6.1 — Matriz do tipo utilizada em planejamento fatorial completo, com os niveis
para pesquisa dos parametros, conforme utilizado no programa FERMENTA.

Linha pl pZ _____ pn—l pn
1 +1 +1 - +1 +1
2 +1 +1 - +1 0
3 +1 +1 - +1 -1
4 +1 +1 - 0 +1
5 +1 +1 - 0 0
6 +1 +1 - 0 -1
3l 0 R 0 0
2
3"-2 -1 -1 - -1 +1 -
3" -1 -1 e -1 0
3" -1 e -1 -1

A lo6gica deste algoritmo faz com que o valor de cada parametro seja gradualmente

modificado, resultando numa aproximag@o aos valores dos p; que sdo solugdo. Note-se

que isto se da simultaneamente para todos os j parametros do modelo utilizado e a solu¢do

nao fica restrita a intervalos de pesquisa, sendo necessario apenas indicar os valores iniciais

destes parametros.

E importante salientar que este uso de uma matriz de planejamento fatorial ndo significa
que se estd construindo um modelo empirico. Trata-se tdo somente de uma forma de montar

um algoritmo de pesquisa para a otimizagao dos testes de simulagdo, visando o ajuste.

Abaixo se mostra o procedimento que gera a matriz dos a, ;: cada linha € gerada como

vetor.
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Vit
procedure TFormOperadorGF.Matriz(Sender:TObject);
begin
/f///lLimpa a Matriz
fori:=1 to 1594323 do
begin
forj:=1to 14 do
begin
MeuArrayli,j]:=0;
end;
end;
/ll///Determina r elevado a poténcia de n
r:=NumCoef;
Q:=power(3,r);
SS:=FloatToStr(Q);
T:=StrTolnt(S);
CentroFloat:=(Q/2)+0.5;
CentroString:=FloatToStr(CentroFloat);
Centro:=StrTolnt(CentroString);
/ll]l/Gera a matriz
for g:=2to r+1 do
begin v[g]:=1; vv[g]:=0; end;
foro:=11to T do

begin
MeuArray[o,1]:=0; //[Preenche a primeira coluna, numerando-a
for g:=2to r+1 do //Preenche as demais colunas
begin

if v[g]=-2 then v[g]:=1;
MeuArray[o,g]:=v[g]; vv[g]:=vv[g]+1;
if vv[g]>=power(3,9-2) then
begin
v[g]:=v[g]-1; vv[g]:=0;
end;
end;
end;
end;
T T T LT T

As varidveis 1, Q, SS e T apenas visam contornar o fato de o Object Pascal Tratar a
fungdo exponencial (power) como varidvel real, enquanto o que se quer é uma variavel

inteira, para o ndmero de linhas. As varidveis inteiras NumCoefl e Num Coef2 sdo,

respectivamente, o nimero de pardmetros dos respectivos modelos de estimativa de ,; e

U - O vetor de numeros inteiros MeuArray[o,g] guarda os valores a, ; da matriz do

planejamento fatorial completo. O valor 531.441, igual a 3", é o nimero de linhas geradas
quando se ajustam dois modelos com 6 parametros considerando dois substratos. Esta é a

condicdo limite de modelagem que o programa FERMENTA pode executar.
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Métodos de otimizagdo sdo escolhidos em fun¢do do tipo de problema que se deseja

resolver. O problema do ajuste da equagdo matemadtica para ¢ € do tipo multivaridvel, com

excecao apenas no caso da equacdo de Monod nao associada a outro termo, quando se torna
univaridvel. E também um problema do tipo restrito, pois suas varidveis, que sao

parametros cinéticos, devem ser nimeros ndo negativos.

O método aqui proposto, onde todas as 3" linhas de uma matriz de planejamento
fatorial sdo testadas, ¢ um método de otimizacdo numérico direto, pois ndo utiliza a
derivada da funcdo. O sucesso de um método em solucionar o problema de otimizacdo da
funcdo multivaridvel deve ser avaliada em termos de eficiéncia e robustez. Eficiéncia
significa alcangar o 6timo com o minimo esfor¢o computacional, enquanto que a robustez

implica se alcancar o 6timo em condi¢des desfavordveis (PEDROSA NETO, 1994).

Uma critica que pode ser levantada quanto a eficiéncia do método € o fato de que, uma
vez que todas as linhas da matriz sdo testadas, quando os valores de melhor resultado para
as variaveis sdo postas como valores iniciais da proxima volta do lago, uma grande parcela
dos valores a serem testados, ja foi testada no lago anterior, ou seja, uma parte do esfor¢co

computacional faz apenas repeticao.

Esta deficiéncia pode ser contornada pela previsdo de quais linhas da matriz serdo
repetidas, com base na localizac¢do da linha que teve melhor resultado no laco anterior. Um
algoritmo para fazer esta previsdo pode ser construido, por exemplo, somando-se a cada

a; da matriz o valor de a,;, onde m¢é o nimero da linha do resultado 6timo no lago

mj 2
anterior. Se o valor de a; +a,, for igual a 2 ou -2, qualquer que seja j, implica que o
conjunto dos p; valores para variaveis desta linha ndo foram testados ainda. Do contrario a

linha deve ser “pulada” para ndo calcular a simulacdo cinética em repeticdo. No software
aqui desenvolvido, contudo, esta melhoria para o algoritmo proposto, visando evitar
repeticdo, ndo foi introduzida, ficando tal construcio como uma sugestdo para trabalho

posterior.

Quanto a eficicia em alcancar o 6timo em condi¢des desfavordveis, devemos ter em

conta que, como regra geral, os métodos numéricos partem de um ponto inicial e executam
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uma busca aonde importam a direcdo e o tamanho do passo de cada iteracdo. No método
aqui proposto, a direcdo da busca se dd em todos os sentidos possiveis, pois se permite ao
conjunto das varidveis experimentar todas as combinag¢des de acréscimo, decréscimo ou

nenhuma variagd@o. O passo, por sua vez, ¢ definido por um incremento (A ;) que pode ser

maior ou igual a 0,001. Portanto, cada varidvel ndo percorre o seu intervalo numérico em
que existe o dominio da funcdo de uma forma continua, mas sim discretamente e,
conseqiientemente, isto contribui para que uma resposta possa ser um minimo local. O

pesquisador deve ter esta possibilidade em mente e usar o recurso de variar o valor de A,

por exemplo, para verificar se resulta um deslocamento significativo da resposta.

Outro método numérico direto muito conhecido € o simplex, que permite otimizar
apenas uma resposta de interesse por vez, bastando ao pesquisador conhecer o resultado da
etapa imediatamente anterior (BARROS NETO, 1996). O método simplex emprega figuras
geométricas regulares, como tridngulos, em cujos vértices sao efetuados os testes. Um
conjunto de regras vai decidir qual vértice do triangulo € rejeitado e qual o novo ponto vai
ser experimentado, usualmente na dire¢do do centrdide da figura. Dessa forma o simplex se

desloca por uma superficie até alcancar o 6timo (PEDROSA NETO, 1994).

A diferen¢a fundamental entre 0 método aqui proposto e o simplex, € o fato de que o
primeiro testa todas as possibilidades no entorno do melhor resultado anterior, para saber
qual o préximo melhor resultado, enquanto o simplex alcanga o melhor resultado se
afastando do pior resultado anterior. Esta caracteristica do simplex advém de este ter sido
projetado para otimizar um sistema em que o pesquisador ndo pode postular a forma da
equagdo matematica existente entre as respostas e a varidvel independente.

A Figura 4.6.1 mostra a 16gica do procedimento de ajuste, com o método numérico

direto proposto, o qual contém o procedimento de simulagdo como rotina interna.

O programa dé a op¢do ao usudrio de interromper o lago numa passagem multipla de
cem, para que, se até este valor a linha central da matriz ndo for a melhor solugdo
alcancada, registre-se a melhor solucdo até este ponto. Fica a critério do usudrio, decidir se
quer prosseguir. Esta interrupcdo tem apenas o objetivo de modular o tempo de

processamento para conforto do usudrio.
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Geragdo da matriz

L Valores iniciais
> Lago do ajuste <" jos parametros

'

—» Variacdo dos parametros

!

Laco da simulacdo <«—— Dados iniciais

Ndo l
O desvio diminuiu ?

Sim

Guarda o conjunto de
pardmetros do menor desvio

L Sim
Corresponde a linha mediatriz ? — Fim

]
Ndo

Testou todas as linhas ?

Sim &

Valores iniciais dos parametros
= conjunto de pardmetros
do menor desvio

Nao l Sim
Atingiu o limite de tentativas ?

Figura 4.6.1 - Diagrama de blocos da légica do procedimento de ajuste.

Quando se deflagra o procedimento de modelagem, uma série de comandos sdao

seqiiencialmente executados. A Figura 4.6.2 mostra em cada bloco os principais
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procedimentos do programa, representando por colunas os formuldrios aos quais estes estao

associados.
| T T s T e TS A :________________I :________________I :________________I
i Modelo parass i 1 Operagdo i1 Dados & Curvas ;1 Processo |
1 1 1 1 1
e e e e e e e e e e 1 L 1 L 1 L 1
Lé os Identifica quais L& os dados Lg as
parametros componentes experimentais informacdes de
p,; do modelo comandam o processo
ajuste
v
Mostra os
v v dados
~ A matriz de experimentais
LéneA, j .
j a;, é gerada graficamente
"| Laco do ajuste
Lacgo da h
simulacao
v M y v
ostra os
Mostra os ios D Mostra as
* desvios D, curvas
parametros p, D,, D,e cinéticas do
respostas melhor ajuste
p D, resultantes L

Figura 4.6.2 — Diagrama de blocos dos principais procedimentos em colunas de acordo
com suas posicoes nos formuldrios.

4.7 A estimativa dos desvios

O desvio D € o somatério do quadrado dos desvios, dos componentes que foram
escolhidos para determinar o ajuste dos parametros. Por exemplo, se no formulério
Operacao (Figura 5.2.9) forem marcados apenas os checkbox G e F ,entdo D= D;+D,. .
O desvio de um componente é a somatorio do quadrado das distancias ponto a ponto, entre
o valor calculado (simulado) e o valor experimental. Por isso o melhor ajuste é aquele que

minimiza o valor de D. A equacdo 4.7.1 exemplifica o cdlculo do desvio para um
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componente.

D<I) = Z (q)(tk )Experimental - q)(tk )Calculadu )2 (47 1)
k=1

D, € o valor do desvio para o componente “® ”, isto é, pode ser assumido D, D,,
D, ou D,, para a glicose, a frutose, o produto (etanol) ou a biomassa (levedura),
respectivamente. D(¢,) .0, € O valor da concentracdo do componente @, calculada por
simulacdo, para o mesmo tempo f, em que foi coletada a amostra experimental que
forneceu a concentragdo @(7; ) ., imenar - A0 final da rotina de modelagem todos os quatro

desvios D, D, , D,, D, sdao mostrados no formuldrio.

O algoritmo de calculo de desvio executa a equagdo 4.7.1 para cada componente no
sistema sempre que o tempo acumulado coincide com o tempo de amostragem. Esta
coincidéncia, contudo, tem uma liberdade de tamanho /. Isto implica que um ponto
amostral pode divergir em até 0,01 hora (valor de 4 determinado no programa) em relagdao
ao ponto simulado. Esta diferencga, equivalente a 36 segundos, ndo € significativa para
processos de fermentacio alcodlica industriais, que usualmente duram oito horas ou mais.
Contudo, para outros processos mais rapidos isto pode ser significativo. Para contornar este
problema, poder-se-ia permitir ao usudrio definir o tamanho da varidvel h, ou ainda
introduzir-se um cdalculo de interpolacdo para estimar o valor da concentracdo corrigido em
funcdo da distancia entre o tempo acumulado contabilizado (#) e o momento da

amostragem (7, ).

4.8 A precisao no ajuste dos parametros

Vimos que a equagdo 4.6.1 mostra que um incremento A, positivo ou negativo, €
somado ao valor de cada pardmetro p; do conjunto, em cada lago do procedimento de

modelagem, visando gerar um conjunto resposta de parametros. Por esta razdo, a precisdao
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do ajuste de um pardmetro € igual ao valor dado a A ;. Por exemplo, se 0 A; estabelecido

¢ igual a 0,01, o valor do parametro vai variar na sua segunda casa decimal e,

conseqiientemente, p;* 0,01 sera o intervalo de precisdao do parametro.

Quando o botdo Modelar € pressionado no formuldrio Operacdo, um formulério
denominado Precisdo do Ajuste, mostrado na Figura 4.9.1, abaixo, é apresentado. Neste

formulério serdo inseridos os valores para cada A; dos j pardmetros a serem ajustados.

7

Estes valores deverdo ser definidos de acordo com a estratégia de pesquisa do ajuste. E

razoavel que um pardmetro com valor da ordem de grandeza da centena (em P, isto €
comum) possa variar A; igual a 1, sem comprometimento para a exatiddo da resposta; ja
para pardmetros que sdo fatores de poténcia, por exemplo, € razoavel que se varie A ; igual

ou menor que a 0,1.

4.9  Teste do conceito como algoritmo

O método de otimizagdo direta proposto, utilizando a matriz de planejamento fatorial
completa, pode ser considerado um algoritmo para solu¢do de problemas de regressdao nao
linear. Sua avaliacdo independe de utilizd-lo para ajustar valores simulados na integracdo
numérica de equagdes diferenciais, ou para ajustar valores de resposta de uma equagao
algébrica. Para testar a confiangca do cddigo, utilizaram-se os dados disponibilizados pelo
National Institute of Standards and Technology (NIST), que é uma agéncia do U.S.
Department of Commerce. A divisdo desta instituicdo dedicada a matemadtica estatistica,
engenharia e ciéncias da computacdo, fornece conjuntos de dados com valores certificados
para uma variedade de métodos estatisticos, os quais permitem avaliar a precisdo numérica
dos célculos de softwares estatisticos. Neste site do NIST (2011), citando HIEBERT
(1981), se menciona que problemas de regressdo nao linear pelo método de minimos
quadrados sdo intrinsecamente dificeis e, geralmente, € possivel encontrar um conjunto de
dados que vai derrotar mesmo os cddigos mais robustos. O NIST (2011) declara que os
conjuntos de dados fornecidos sdo particularmente adequados para testes de robustez e

confiabilidade.
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Para testar o conceito da utilizagdo da matriz de planejamento fatorial completa como
recurso num algoritmo de ajuste, foi elaborado um programa teste para execu¢do com 0s
dados do NIST (2011). O cerne deste programa teste contém as linhas de programacgao

abaixo, aonde se apresenta a estimacdo da varidvel dependente “y” (Dyl[i] no cédigo),

linha a linha da matriz, e a subseqiiente soma dos quadrados da distincia entre os valores

calculados e os valores experimentais. A cada passo é memorizado o melhor resultado.

T T T T ]

procedure TFormMisraid.Ajusta(Sender: TObject);

begin

/1]l Este lago opera enquanto o melhor resultado n&o ocorrer na linha mediatriz da matriz

While CNMelhor<>Mediatriz do /// CNMelhor memoriza a mehor linha

begin

Conta:=Conta+1; /// Contador

For k:=1to T do /// T € o n° de linhas da matriz

begin

/11/11 Célculo dos parametros em cada linha da matriz

b1:=bb1+MeuArrayk,2]*DIt1; //// “MeuArray” guarda cada aij da matriz
b2:=bb2+MeuArray[k,3]*DIt2; /// DIt guarda o incremento
b3:=bb3+MeuArray[k,4]*DIt3; /// bb guarda os valores iniciais dos parametros

/1117111 Calculo dos valores y com os parametros

fori:=1to0 9 do

Sy[i]:=b1 / (1+exp(b2-b3*Dx[i]));
/17111 Célculo da soma dos quadrados

SX2:=0;

fori:=11t0 9 do

SX2:=SX2+power(Syl[i]-Dy]i],2);

/1111111 Teste para saber se a linha é o ultimo melhor resultado e memorizar

if SX2<Melhor then
begin
CNMelhor:=k;
Melhor:=SX2;
end;
end;

/11 Gera o valor do incremento
Dlt1:=bb1/(100+conta);

Dlt2:=bb2/(100+conta);
DIt3:=bb3/(100+conta);

I Os parametros com melhor resultado sao o valor base do proximo lago
bb1:=bb1+MeuArray[CNMelhor,2]*DIt1;
bb2:=bb2+MeuArray[CNMelhor,3]*DIt2;
bb3:=bb3+MeuArray[CNMelhor,4]*DIt3;

/1171111 Calcula y com o melhor resultado
fori:=1to 9do
Sy[i]:=bb1 / (1+exp(bb2-bb3*Dx][i]));

I Gera o grafico
Grafico(Sender);

end;//01

end;

T T T T T ]
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Na pagina do NIST (2011) estdo disponibilizados oito conjuntos de dados declarados de

nivel alto quanto a dificuldade em resolvé-los, os quais foram utilizados nos testes aqui

apresentados. Na Tabela 4.9.1, abaixo, se mostra as informagdes gerais a respeito destes

conjuntos de dados utilizados. Os codinomes utilizados para cada conjunto de dados s@o os

mesmos empregados pelo NIST (2011).

Tabela 4.9.1. — Informacdes gerais dos oito conjuntos NIST (2011) para teste de cédigos
para resolu¢do de regressoes ndo lineares pelo método dos minimos quadrados.

Codinome, equacio e referéncia

Informacoes do NIST sobre o conjunto de dados

MGHO9

_bh (& rxby)
x> +x-b, +b,

KOWALIK & OSBORNE (1978)

4 parametros e 11 observagdes.

Este problema é considerado dificil, pois hi um
minimo local em (+ inf, -14,07 ...,-inf,-inf), com soma
final de quadrados 0,00102734 ...

Thurber

2 3
:b1 +b, - x+by-x"+b,-x

5 5 T¢€
1+by-x+bg-x"+b,-x

THURBER (1979)

7 parametros, 30 observacdes.

Estudo do NIST envolvendo semicondutores. A
varidvel dependente é uma medida da mobilidade dos
elétrons e a varidvel independente € o log natural da
densidade.

BoxBOD
y=b, ~(1 — e(fh”))+ &
BOX & HUNTER (1978)

2 parametros e 6 observacoes.

A varidvel dependente € a demanda bioquimica de
oxigénio (DBO) em mg/L e a varidvel independente é
o tempo de incubagdo em dias.

Rat42 3 parametros e 9 observagoes.
b, Ajuste de curvas de crescimento sigmoidal. A varidvel
= 1+ ot +é dependente é o rendimento de pastagens, e a varidvel
independente € o tempo de crescimento.
RATKOWSKY (1983)
MGHI10 3 parametros e 16 observacoes.
( by ] Um problema elaborado para teste de otimizagdo de
y=b """ ¢ software.
MEYER (1970)
Eckerle4 3 parametros e 35 observacoes.
b ~(x=bs Estudo do NIST envolvendo interferéncia circular em
y=—"t.¢ ¥y 4 e transmitancia. A varidvel dependente € a transmitancia
b, e a variavel independente € o comprimento de onda.
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Codinome, equacio e referéncia  Informacoes do NIST sobre o conjunto de dados

ECKERLE (1979)

Rat43 4 parametros e 15 observagdes.
B b, Ajuste de curva sigmoidal de crescimento. A variavel
Y= (by—byx) T dependente € o peso seco de bulbos e caule de cebola
(1 te® )b4 e a variavel independente € o tempo de crescimento.
RATKOWSKY (1983).
Bennett5 4 parametros e 154 observagoes.

y=b ~(b +x)bi be Estudo do NIST envolvendo modelagem de

bAm ’ supercondutividade e magnetizagdo. A varidvel

BENNETT et. al. (1994). dependente € o magnetismo e a varidvel independente
€ o log do tempo em minutos.

Observacao: as referéncias acima citadas estdo mostradas no Anexo A.

O NIST (2011) dispde para cada problema dois conjuntos de valores iniciais de
parametros e apresenta os respectivos conjuntos de valores de resposta; também ¢é
informado o desvio padrio entre estas duas respostas. Na avaliacdo do programa teste
foram executadas as duas condicdes iniciais, do mesmo modo e exatamente com O0s
mesmos valores. O unico recurso adicional empregado, especifico a cada problema, foi o
uso de equacdes condicionantes para que a varidvel independente ndo assumisse valor fora

do dominio da fun¢do e a manipula¢@o do valor dos incrementos (A, vide equagdo 4.6.1)

diretamente pelo usudrio.

Os resultados dos oito testes executados estdo apresentados na Tabelas 4.9.2 e os
respectivos gréficos estdo apresentados nas Figuras 4.9.1 e 4.9.2. Na primeira coluna a
direita da Tabela 4.9.2, mostra-se o resultado da divisdo do valor obtido com o programa
teste pelo valor fornecido pelo NIST (2011). Quanto mais proximo ao valor unitario for

este resultado, mais o programa teste aproximou-se do valor certificado.

O programa teste nao foi capaz de fazer convergir a uma solu¢do apenas para um
dentre os dois conjuntos de valores iniciais de pardmetros do problema MGHI10. A
convergéncia que foi possivel fez resultar, contudo, uma soma de quadrados distante da

resposta do NIS. Para o problema Bennett5, embora tenha convergido, também resultou
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uma soma de quadrados distante da resposta do NIS. Em todos os demais casos resultou
uma solu¢do muito préxima dos valores certificados apresentados pelo NIST (2011). O
conjunto destes resultados pode ser considerado satisfatério, uma vez que, como ja
mencionado, foram utilizados os problemas declarados como de mais alta dificuldade para
codigos de convergéncia em regressdes ndo lineares. Portanto, o conceito da matriz de
planejamento fatorial completa, utilizada como “pivd” do algoritmo para ajuste de
regressdo ndo linear por minimos quadrados, apresenta confiabilidade e robustez suficiente

para que seja vidvel a sua aplicagdo.

Tabela 4.9.2 — Testes de algoritmos para solucdo de regressdes ndo linear por minimos
quadrados: comparativo entre os resultados apresentado pelo NIST (2011) e os obtidos
com o0 programa teste.

MGHO09
y = bI*#(xA24x*b2) / (x 24x*b3+bd) + &
Parametros NIST Programa Teste (NIST/ Programa Teste)
bl 1,9280693458E-01 1,9278505697E-01 0,99988653100
b2 1,9128232873E-01 1,9157847713E-01 1,00154822663
b3 1,2305650693E-01 1,2306837702E-01 1,00009646048
b4 1,3606233068E-01 1,3619580527E-01 1,00098098117
SQ 3,0750560385E-04 3,0751005309E-04 1,00001446879
Thurber
y = (bl + b2*x + b3*x2 + bd*x/3) / (1 + b5*X + b6*x 2 + b7*x"3) + &
Parametros NIST Programa Teste (NIST/ Programa Teste)
bl 1,2881396800E+03 1,2884202510E+03 1,00021781101
b2 1,4910792535E+03 1,4758754557E+03 0,98980349451
b3 5,8323836877E+02 5,7194304209E+02 0,98063343002
b4 7,5416644291E+01 7,3221100289E+01 0,97088780569
b5 9,6629502864E-01 9,5406096421E-01 0,98733920380
b6 3,9797285797E-01 3,9215334447E-01 0,98537710956
b7 4,9727297349E-02 4,7813063789E-02 0,96150537709
SQ 5,6427082397E+03 5,6787182883E+03 1,00638169599
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BoxBOD

y =bl*(1-exp[-b2*x]) + &

Parametros NIST Programa Teste (NIST/ Programa Teste)
bl 2,1380940889E+02 2,1367756384E+02 0,99938335242
b2 5,4723748542E-01 5,4808065260E-01 1,00154077015
SQ 1,1680088766E+03 1,1689877936E+03 1,00083810750

Rat42
y =bl / (1+exp[b2-b3*x]) + ¢

Parametros NIST Programa Teste (NIST/ Programa Teste)
bl 7,2462237576E+01 7,2339651510E+01 0,99830827655
b2 2,6180768402E+00 2,6180994408E+00 1,00000863250
b3 6,7359200066E-02 6,7522761238E-02 1,00242819350
SQ 8,0565229338E+00 9,4620713549E+00 1,17446092224

MGH10
y =bl * exp[b2/(x+b3)] + ¢

Parametros NIST Programa Teste (NIST/ Programa Teste)
bl 5,6096364710E-03 1,3518267627E-02 2,40982953118
b2 1,7340283401E+00 5,4645727420E+03 0,88404247810
b3 8,8295217536E-02 3,2017783585E+02 0,92745050959
SQ 3,4465663377E-03 1,0926500028E+04 124,24121644795

Eckerle
y = (b1/b2)*exp[-0.5*((x-b3)/b2)"2] + &

Parametros NIST Programa Teste (NIST/ Programa Teste)
bl 1,5543827178E+00 Resposta 0,99989787284
b2 4,0888321754E+00 1,5542239731E+00 0,99979085823
b3 4,5154121844E+02 4,0879770298E+00 1,00002848195
SQ 1,4635887487E-03 4,5155407922E+02 1,06802831826
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Rat43
y =bl/ ((1+exp[b2-b3*x])**(1/b4)) + &

Pardmetros NIST Programa Teste (NIST/ Programa Teste)

bl 6,9964151270E+02 6,9964407155E+02 1,00000365737

b2 5,2771253025E+00 5,273606005 1 E+00 0,99933310331

b3 7,5962938329E-01 7,5933960480E-01 0,99961852649

b4 1,2792483859E+00 1,2779957538E+00 0,99902080619

SQ 8,7864049080E+03 8,7864996127E+03 1,00001077854
Bennett5

y=bl * (b2+x)M-1/b3)+ &

Pardmetros NIST Programa Teste (NIST/ Programa Teste)
bl -2,5235058043E+03 -2,2010696899E+03 0,87222691787
b2 4,6736564644E+01 4,5029265430E+01 0,96346973237
b3 9,3218483193E-01 9,5826267387E-01 1,02797496917
SQ 5,2404744073E-04 2,4028491860E-02 45,85174927394
T MGHO9 EE)X) Il 7 thurber ]=1E3)

MGHO09 Thurber

1.400
1300
1200
110044
1.000

900]
800
700] |
600
5007
400
300
2001-

10047z : : : : :
3 2 K 0 1 2

Figura 4.9.1 — Griéficos das respostas nas regressdes ndo-lineares gerados no programa
teste, para os conjuntos de amostras do NIST: (A) MGHO09, (B) Thurber. Dados mostrados
na Tabela 4.9.2 e no Anexo A.
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7 BoxBOD [ (=1E] 7 Rat42 =13

Ratd2

7 MGH10

7 Eckerled

MGH10 Eckerled
T T T 038f:

34.000{% -

; 036
a2000 ! 0a4].
30.0007:- 032}
28,0001 03}
26.000{" 028
24000 % 026

3 024
22000} 022
20000 02
18.0001 4 : 0,18
16000 B - 0,16
14.000 014

; 012
2000 o
10000 -~ 0.08
80001 0,06
5000+ 0,044
4000 b T o 0024

: : : : : ‘ ‘ 0

50 60 70 80 90 100 H‘D 120

Figura 4.9.2 — Graficos das respostas nas regressdes nao-lineares gerados no programa
teste, para os conjuntos de amostras do NIST: (C) BoxBOD, (D) Rat42, (E) MGH10 e (F)
Eckerle4. Dados mostrados na Tabela 4.9.2 e no Anexo A.
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T Rat43 EEIX i 7 pennetis Ex

Rat43 Bennetts

8 9 10 11 12

Figura 4.9.3 — Graficos das respostas nas regressdes nao-lineares gerados no programa
teste, para os conjuntos de amostras do NIST: (G) Rat43 e (H) Bennett5. Dados mostrados
na Tabela 4.9.2 e no Anexo A.

As informagdes completas com os resultados obtidos pelo programa teste, assim
como os valores das observagdes fornecidas pelo NIST (2011), estdo apresentadas no
Anexo A.
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5 RESULTADO: O PROGRAMA FERMENTA

5.1  Apresentacao do programa

Ao programa objeto deste trabalho foi dado o nome FERMENTA. Trata-se de um
software visual, executdvel em ambiente Windows, orientado a objeto e integrado. As
interfaces principais do programa sdo quatro modulos aqui denominados formulérios, ja
que o IDE do Delphi 7 se refere a “form” no idioma inglés. Cada formulario ¢ uma
interface visual que tem um conjunto de l6gicas de programacao (os procedures) associadas
a si. Ha outros formuldrios auxiliares, chamados a partir destes quatro principais, € também
um data module, unidade oculta ao usudrio que contém componentes de interface para
bancos de dados. As principais acdes executadas pelo programa sdo comandadas por botdes
que deflagram uma seqiiéncia de comandos enderecados aos diversos objetos, para que

destes retornem as respostas a serem mostradas nestes mesmos formulérios.

O texto do item 5.2., que segue, € o tutorial preparado para o programa, tendo sido
apenas omitidas as partes contendo informacdes de cardter introdutério que ja foram
discutidas mais profundamente nos topicos anteriores, neste mesmo trabalho. O tutorial é
uma apresentacdo das interfaces grificas do programa, assim como das instru¢des para o

seu uso. Os nomes dos formularios e botdes estao escritos em letra maidscula e em italico.

5.2 O tutorial do programa: as interfaces graficas e sua utilizacao

Ao inicializar o programa FERMENTA, se vé a imagem do MENU PRINCIPAL
(Figura 5.2.1). Neste formuldrio as trés seguintes acdes podem ser deflagradas:
o Ao clicar com o mouse o botdo INF' ORMACOES, se abre o texto do tutorial.
o Ao clicar com 0 mouse o botdo ENCERRAR, se encerra o programa.
o Ao clicar com o mouse o botdo INICIAR, abre-se os quatro formulérios

principais do programa FERMENTA.
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INICIAR

INFORMACTES

EMCERRAR

Figura 5.2.1 — Formuldrio MENU PRINCIPAL.

Hg =Hmax « (S/(Ks+S))
Ks
1 cooo
Rihlintera de Mndelns Ir Para 2 Substratns
Hmax [000

[~ [B]X] ‘ibpos EGRAFIEO

- [B]x]

*3 BF

@R

o

FERMENTO HOSTO REACAD
2RT [g/L) ART [a/L) Tempo de espera [h]
000 0,10 0.0
Wolume de mosto (L) Tods (0/a] BRANCUO [1770742011 3+ 12-32:08]
oo 00001
Etanal (/L) Etanel (/L] Tempe Alincntagdathl | Yidefaa) | | > | 2l | Ingerir
000 o | 0,01 00007
Levedura [0/ Leverdura [o/L] Wazdn (L/h] Tempo Fementagza (h _Q.uptm{;j\u
000 GETR| 0.0 0.00
Wolume inicia (L] Wolume final (L o /100 s [ -2hy
000 0.0
BUSCAR | GRAVAR | LIMPAR |

¥ Verlicar a insergdo de dados

el s] s

SIMULAR

AJUSTAR

SAIN

Figura 5.2.2 — Os quatro formuldrios principais na abertura do programa FERMENTA, na
versao para um unico substrato.

O programa FERMENTA se inicia no seu modo para um substrato tnico (Figura

5.2.2). As instrucdes serdo inicialmente dadas para este modo, pois a utilizacio do modo

para dois substratos € uma extensdo deste que serd mostrada mais adiante. As funcdes dos

quatro formuldrios principais podem se previamente resumidas como segue:
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o Formuliario MODELQO: permite a escolha da equacdo modelo para a velocidade

especifica do crescimento microbiano () e a inser¢cdo do valor de p . . Neste

formulério também se faz a inser¢@o os valores iniciais dos parametros cinéticos da
equacdo escolhida, assim como recebe e mostra os valores de resposta do ajuste das

curvas cinéticas aos dados experimentais.

o Formuldrio PROCESSO: permite a inser¢do dos dados de operacdo da fermentacdo,
que sdo a vazdo de mosto, o tempo alimentacdo, o tempo de fermentacdo, o volume
de fermento e as concentracdes dos componentes (agucares, levedura e etanol) no
mosto e no fermento. Também sdo nele inseridos os valores das razdes de conversao

de acticar em etanol e em levedura.

o Formulirio DADOS E GRAFICOS: é onde se insere e se mostra os dados
experimentais (se houverem) e as curvas cinéticas resultantes simuladas pelo

programa.

z

o Formuldrio OPERACAQ: é onde se controla a simulagdo e o ajuste das curvas
cinéticas aos dados experimentais. Também mostra a resposta dos desvios

calculados entre os valores simulados e os valores experimentais.
O formulario MODELO (Figura 5.2.3) tem dois botdes: Biblioteca de Modelos e Ir

para 2 Substratos. Por hora, apenas serd explicado o primeiro botdo (Biblioteca de

Modelos), que ao ser clicado abre o formuldrio ILUSTRACAO (Figura 5.2.4).
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€} MODELO

Hg =Hmax = (S/(Ks+S))
Kz

1 | 0.000

Dois Substratos ‘

I o Ii Biblioteca de Modelos

Figura 5.2.3 — Formuldrio MODELO para entrada dos parametros cinéticos, na versio para
um unico substrato.

€ ILUSTRAGAO M=

MONOD [1349)

ﬂ—ﬂmdx'm

| |h|H|1FEEHAH‘

Figura 5.2.4 — Formuldrio ILUSTRACAQ para selecio das equacdes para 1, na versio
para um Unico substrato.

O formuldrio ILUSTRACAO contém uma barra de navegacio que ao ser acionada

pelo clique do mouse vai mostrar as 28 diferentes equagdes para g que o programa

disponibiliza. Por exemplo, a exibi¢do da equacao numero 24 é mostrada na Figura 5.2.5.
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€} ILUSTRACAD FEX

Yariag:io de FERREIRA [20085)

H = Hongix IR R

H|1|P|H|24 FEEHAH‘

Figura 5.2.5 — Formuldrio ILUSTRACAQ para sele¢io das equacdes para £/, na versio
para um unico substrato. Mostra-se a equacao 24 (4.3.22).

Clicando o botdo FECHAR, volta-se ao formuldrio MODELO (Figura 5.2.6), ja

apresentando a equacdo 24 e as lacunas para entrada dos valores iniciais dos seus

parametros cinéticos.

€} MODELO
1 g = Umax = (SI{Ks+5+5*2/Ki))*(1-(PIPmax))*(1-(X/Xmax))
K= Ki Pmax Xmax
24 | 0oo0 | 0000 | 0000 | 0000
I max W Biblioteca de Modelos Dois Substratos

Figura 5.2.6 — Formuldrio MODELO mostrando a equagdo de nimero 24 para 4, na
versao para um unico substrato.
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Para preencher basta clicar sobre as lacunas do formuldrio e digitar os valores

respectivos aos parametros cinéticos, assim como também o valor de x, . . Abaixo (Figura

5.2.7) se mostra um exemplo aleatério de preenchimento dos valores iniciais.

€} MODELO EEX

Hg =Hmax = (S/(Ks+S+S*2/Ki))*(1-(P/Pmax))*(1-(X/Xmax))
K= Ki Pmax Xmax
24 | 7000 | 12000 | 70000 | 90,000
Biblioteca de Modelos Dois Substratos

Figura 5.2.7 — Formuldrio MODELO mostrando a equagdo de nimero 24 para u, na
versdo para um unico substrato. As lacunas estdo preenchidas com valores iniciais para os

parametros cinéticos.

Ap6s preencher o formuldrio MODELO, faz-se o preenchimento do formulério
PROCESSO. Os valores inseridos no exemplo da Figura 5.2.8 se referem a um processo de
fermentacdo em batelada alimentada. O fermento tem volume de 1,5 L e contém 31,52 g/L
de etanol, 110,52 g/L de levedura e nenhum acicar fermentecivel (ART). O mosto serd
alimentado por 5 horas na vazdo continua de 0,70 L/h, até alcancar um volume total no

reator de 5,0 L. Este mosto contém 215 g/LL de ART. Depois de finalizada a alimentacdo

haverd uma espera de 5 horas. Estipulou-se que a conversdo do substrato a produto (Y, )

serd de 0,45 gramas de etanol por grama de ART. J4 a conversdo do substrato a biomassa

(Yys) serd de 0,022 grama de levedura (base seca) por grama de ART. Estes dados

introduzidos podem ser memorizados pelo programa FERMENTA ao se clicar o botdao
GRAVAR. Preenchimentos ja gravados sdo recuperados ao se clicar o botao BUSCAR. O

botdo LIMPAR apenas pde valor zero em todas as lacunas do formulério.
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€) PROCESSO M=

FERMENTO MOSTO REACAD
ART [asL] ART [asL] Tempo de ezpera [h]
| 0,00 | 215,00 | 5,00

Yolume de mogta [L] Yotz [ada)

3.4 | 0.4500
Etanol [g/L] Etanol [g/L] Tempo Alimentagaa [h] “udz [gda)
| .52 | 000 | 5,00 | 0.0250
Levedura [a/L] Levedura [gL] Wazdo [Lh) Tempo Fermentacao [h]
| 1052 | oo | 0.70 10,00
Yolurme inicial [L] Yolume final [L]
| 1 50 e 5,00
: BUSCAR GRAYAR LIMFAR

Figura 5.2.8 — Formuldrio PROCESSO mostrando os valores inseridos de dados de
batelada alimentada na versao para um unico substrato.

Uma vez que os formuldrios MODELO e PROCESSO estao preenchidos, pode-se ir
ao formulario OPERACAO (Figura 5.2.9) que é onde se deflagra as operacdes de simulacdo
ou de ajuste. Ao ser clicado o botdo SIMULAR no formuldrio OPERACAO é gerada a

imagem dos gréficos das curvas cinéticas no formuldrio DADOS E GRAFICOS.

€ OPERACAO =](E3
2 % |10 s P X SIMULAR
SAIR
AJUSTAR
Iv Verificar a insergdo de dados

Figura 5.2.9 — Formuldrio OPERACAO na versio para um tnico substrato.
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branco [16/07/72011 as 18:49:37]

I | - | ‘ ‘ Inserir 5 | P | X | I | W | Yalores

Figura 5.2.10 — Formuldrio DADOS E GRAFICO na versio para um tnico substrato.
Mostram-se as curvas cinéticas simuladas para os trés componentes (S ,P e X ).

O formulirio DADOS E GRAFICOS (Figura 5.2.10) é propositalmente aberto no
conjunto de dados “branco”, ou seja, sem dados experimentais. O que se V€ sdo as curvas
cinéticas simuladas para a fermentacdo em batelada alimentada, com a equacdo e o
processo estipulados. As curvas tragadas S, P e X sao as concentracdes de substrato (ART),
produto (etanol) e levedura, respectivamente, ao longo do tempo total de fermentacao.

Se clicarmos na barra de navegagio do formulirio DADOS E GRAFICOS, sera
mostrado um conjunto de dados gravado anteriormente. A mesma simula¢do acima esta
mostrada abaixo (Figura 5.2.11), novamente, porém juntamente com o conjunto de dados

experimentais do mesmo processo.
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€) DADOS E GRAFICO

110

100

R

(oiL)

T [y

r---T

P2
e

—

TABELA A7 [06/02/2010 as 21:55:35]

I | - | > ‘ >l ‘ Inserir

—

s | 7|

X

| I | W | Yalores

Figura 5.2.11 — Formuldrio DADOS E GRAFICO na versio para um tnico substrato.
Mostram-se as curvas cinéticas simuladas para os trés componentes (S, P ¢ X ) e também

0s respectivos pontos experimentais.

Vé-se no grafico que as curvas simuladas e os valores experimentais nao guardam

boa relagdo entre si. Também os desvios mostrados no formuldrio OPERACAO (Figura

5.2.12) revelam-se agora muito altos.

€} OPERACAD
25 X |10 v 5 P X
8942 352 1709.485 169,638

Iv “erificar a inzergaon de dados

SIMULAR

SAIR

AJUSTAR

Figura 5.2.12 — Formuldrio OPERACAO na versdo para um tnico substrato. Mostram-se

os desvios calculados de todos os componentes.
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Para que se melhore a relacdo entre as curvas cinéticas simuladas e os dados
experimentais, serd deflagrado o processo de ajuste. As duas lacunas a esquerda, acima, no
formuldrio OPERACAO (Figura 5.2.12), controlam o niimero de tentativas que serdo feitas
para ajuste. No exemplo se vé 25x10, ou seja, igual a 250 tentativas. Cada tentativa
corresponde a um lago completo de simulagdes previstas na matriz de planejamento, onde
se varia automaticamente os valores dos parametros da equacdo de g . Ainda no exemplo, o
valor 10 € o numero de tentativas entre cada vez que o programa gera um novo grafico. O
numero 25 € a quantidade de vezes que o grafico serd gerado. Esta escolha deve ser feita
pelo usudrio, porque a geracdo do grafico despende tempo de processamento.

As caixinhas S, P e X, se marcadas, definem quais componentes vio comandar o
ajuste. Isto se d4 da seguinte forma: o programa varia automaticamente os valores dos
parametros da equagdo de u. O critério que diz se a uUltima simulacdo é melhor que a
anterior, ¢ o desvio calculado entre o valor simulado e o valor experimental da
concentracdo do componente. Os desvios sao os valores mostrados abaixo de cada caixinha,
calculados conforme a foérmula 4.8.1 (J& anteriormente apresentada) onde @® € a
concentracdo de um componente qualquer e 7 € o tempo onde hd amostragem

experimental.

D, = Z (q)(tk )Experimenfal = D) Cateutado )2 (4.8.1)
k=1

Ao se clicar o botio AJUSTAR do formuldrio OPERACAOQ, surge na tela o
formuldrio PRECISAO. Neste formuldrio hd uma lacuna para cada pardmetro cinético da

equacdo de u escolhida. Cada valor ai digitado € o incremento que serd usado pelo

programa, para variar o valor do respectivo parametro cinético. No exemplo dado, foi usado

o valor unitério para todos os parametros (Figura 5.2.13).
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precisio [ ][E)[X]

Ks=7.000 Ki=12,000 Proax=70000  Xmax=30,000
1.000 1.000 10 | 1.000
LYOLTAR |

Figura 5.2.13 — Formuldrio PRECISAO na versio para um tnico substrato. Mostram-se os
incrementos definidos para de todos os parametros cinéticos da equacdo 24.

Ap6s o preenchimento, clica-se o botdo VOLTAR, fazendo surgir o formulério
dindmico denominado AJUSTANDO. Neste, o botdo INICIAR deflagra a pesquisa de ajuste,
até que o nimero méaximo pré-determinado de tentativas seja alcancado, ou o programa
alcance a resposta de “melhor ajuste”. Abaixo se mostra as trés fases do formuldrio

AJUSTANDO (Figura 5.2.14).

€ AJUSTANDO €} AJUSTANDO

INICIAR | €) AJUSTANDO

Tentativas »>> 45

Tentativas >3 0 Tentativas 333 20 Tempo total >»>  00:00:08

Tempo total >33 00:00:00 Tempo total >>>  00:00:04

Prezsione Chl+Alt+F12 para abandonar

VER GRAFICDS |

CANCELAR | ‘ FECHAR |

Figura 5.2.14 — Formulédrio AJUSTANDO nas trés etapas do processo: (i) aguardando para
ser deflagrado, (ii) executando o ajuste e (iii) depois de finalizado a corrida de ajuste.

Enquanto executa o processamento do ajuste, o formuldrio tem a cor amarela e faz a
contagem do nimero de tentativas realizadas e o registro do tempo decorrido. Quando ¢é
finalizada a série de tentativas de ajuste, ao se clicar o botdo VER GRAFICOS, mostra-se
graficamente, no formuldrio VARIACAO AO AJUSTAR, a evolugdo dos valores de cada
parametro da equagdo, durante o ajuste. Cada ponto do grafico surge a cada vez que o
grifico cinético, no formuldrio DADOS E GRAFICO, é gerado. O grifico do formuldrio
VARIACAO AO AJUSTAR permite certificar-se de que a resposta do “melhor ajuste” foi
alcancada, pois quando isto ocorre, o valor do parametro ndo varia. No exemplo abaixo

(Figura 5.2.15) mostra-se que P, fixou-se no valor de 77 g/L.
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€ VARIACAD AO AJUSTAR FEX

Pmax

Figura 5.2.15 — Formulédrio VARIACAO AO AJUSTAR mostrando a variagio do valor de
um dos parametros cinéticos durante o ajuste.

Conforme o procedimento do ajuste avanga, o grafico das curvas cinéticas € gerado.
Os valores dos desvios também vao sendo automaticamente atualizados, a cada vez que o
grifico cinético € gerado. Os valores dos parametros da equacdo vao sendo
automaticamente atualizados, também a cada vez que o grafico cinético € gerado.

A Figura 5.2.16 mostra o formuldrio OPERACAO ao término do ajuste, com os

valores de desvio para cada componente para a resposta que € a solu¢cao encontrada.

Q OPERACAD BE)X
E5 % |10 ¥ S P X SIMULAR
SAIR
38.165 8.039 227,246 AJUSTAR
Iv “erificar a inzergaon de dados

Figura 5.2.16 — Formulirio OPERACAO mostrando os valores de desvio para os
componentes na solug¢do encontrada. Versao para um tnico substrato.

A Figura 5.2.17 mostra o formuldrio DADOS E GRAFICO com a simulacdo final
das curvas cinéticas dos componentes para a solu¢do encontrada. Vé-se que o ajuste foi

eficaz ao comparar-se com os resultados mostrados antes, nas Figuras 5.2.11 e 5.2.12.
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TABELA A7 [06/02/2010 as 21:55:35]

Inserir

Figura 5.2.17 — Formuldrio DADOS E GRAFICO mostrando as curvas cinéticas dos
componentes para a solu¢cdo encontrada, assim como o conjunto de dados experimentais.

bstrato.

2

40 para um Unico su

Vers

da resposta para os

A Figura 5.2.18 mostra o formuldrio MODELO com os valores

-se que sao bem

é

respectivas lacunas. V

trados nas

40 ja mos

ticos da equag

é

tros cin

parame

diferentes dos valores iniciais inseridos, mostrados antes na Figura 5.2.7.
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€} MODELO

L g = Umax = (S/(Ks+5+S522/Ki))*(1-(P/Pmax))*(1-{X/Xmax))
[ £ Ki Pmax Xmax
24 | G000 | 9000 | FTO00 | 112000
I oy IW Biblioteca de Modelos Dois Substratos

Figura 5.2.18 — Formuldrio MODELO com os valores da resposta para os parametros
cinéticos da equacdo 24. Versdo para um tnico substrato.

Existem alguns recursos no formulirio DADOS E GRAFICO para auxiliar a
visualizagcdo dos dados:

o O botdo dindmico valores/ ver valores/ ocultar valores faz mostrar ou ndo os
valores simulados para cada componente. A barra de rolagem permite determinar o
tempo para qual o valor de concentragdo de cada componente serd mostrado.

o Os botdes S, P e X permitem ocultar ou mostrar as respectivas curvas cinéticas.

o O botdo x mostra a variacdo da velocidade especifica de crescimento microbiano

no tempo.

o O botdao V mostra a variagdo do volume determinada no formuldrio PROCESSO e
os valores registrados nos dados experimentais.

o Ao se fazer duplo-clique com o mouse sobre o grafico do formuldrio DADOS E
GRAFICO, a imagem serd ampliada para facilitar a visualizagdo. Um novo duplo-

clique faz voltar a situacao original.
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A Figura 5.2.19, abaixo, mostra o0 modo de exibi¢do do formuldrio DADOS E
GRAFICO com apenas da curva cinética para S e os respectivos dados experimentais para o
substrato. Note-se que também foi ativada a visualizacdo da leitura dos valores simulados,

para qualquer tempo, através da barra de rolagem.

€ DADOS E GRAFICO FEX

TABELA A7 [06/02/2010 as 21:55:35]

S|F'|><|l,'_,¢|"v"| Yalores

I | - | » ‘ >l ‘ Insenr

Figura 5.2.19 — Formuldrio DADOS E GRAFICO mostrando selecio de apenas um
componente (S) e mostrando o valor simulado no tempo. Versao para um Unico substrato.

A Figura 5.2.20, abaixo, mostra o modo de exibicdo do formuldrio DADOS E

GRAFICO com a curva cinética para # gerada.
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Figura 5.2.20 — Formuldrio DADOS E GRAFICO mostrando a curva cinética para .

bstrato.

2

40 para um Unico su

Vers

Outro recurso do programa FERMENTA ¢é a ampliacio da imagem do grafico,

bastando para isso fazer um duplo-clique sobre a imagem do gréafico gerado. A Figura

,

5.2.21 mostra o modo de exibi¢do do formuldrio DADOS E GRAFICO ampliado, com as

curvas cinéticas para S e P e os respectivos dados experimentais para o substrato.
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Q A7 [17/07/2011 as 12:34:33]

Figura 5.2.21 — Formuldrio DADOS E GRAFICO no modo ampliado, mostrando selecio
dos componentes S e P. Versao para um tnico substrato.

Ainda no formuldrio DADOS E GRAFICO o botio inserir abre o formulério
componentes € 0 volume no reator (Figura 5.2.22). O programa limita a 12 o nimero de
pontos amostrais.

A Figura 5.2.23, mostra o mesmo formuldrio apresentando o registro de um
conjunto de dados ja gravados, por meio do botdo MODO BUSCAR, permitindo que sejam
inclusive modificados € memorizados como um novo registro, ou simplesmente excluidos

(botdo EXCLUIR).
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€} ENTRADA DE DADOS g@@

Amostra t[h) S/l) Plg/ll X/l V(L)
1 [ _ _ _ _
2 — - — — -
3 _ _ _ _ _
4 _ _ _ _ _
5 _ - _ _ -
6 _ - _ _ -
i — - — — -
8 — - — — -
9 _ _ _ _ _
10 - - - I
11 _ . _ _ _
12 . _ - _ I

MODO BUSCAR ‘

GRAVAR SAIR ‘

Figura 5.2.22 — Formuldrio ENTRADA DE DADOS no modo para inser¢do de novos
dados. Versao para um tnico substrato.

€) ENTRADA DE DADOS

Amostra t(h]  Sf(o/l)] Plo/ll  Xfg/]l V(L)
1 [ om 0.00 352 11052 1.00
2 1.00 26.08 4007 7284 1.00
3 2,00 28,08 43,86 5391 1,00
4 3,00 3434 53,38 4315 1.00
5 4,00 33 5,89 3716 1.00
6 5,00 3964 5391 29.35 1.00
7 £.00 19.32 6B.45 2391 1,00
8 7.00 452 74.23 3410 1.00
3 8,00 142 76,24 36.23 1.00
10 3,00 112 76.24 3478 1.00
11 10,00 132 76.24 30,06 1,00
12 _ _ _ _
TABELA A7 [0B/02/2010 &s 21:55:35] MODO GRAVAR ‘
1 ‘ « ‘ - | " | EXCLUIR SAIR |

Figura 5.2.23 — Formuldrio ENTRADA DE DADOS no modo para modificacdo de dados
existentes. Versdo para um dnico substrato.
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O formulario MODELOS possui o botdo dindmico Um Substrato/ Dois Substratos.
Este botdo possibilita a transicdo para os dois modos de se considerar os acucares
fermentesciveis: como agucares redutores totais, ou como glicose e frutose. Todos os
recursos até aqui apresentados para um substrato também existem para o modo de dois
substratos e sdo operados no programa FERMENTA da mesma forma. A seguir,
seqiiencialmente, sdo mostrados os formuldrios do programa quando no modo de dois

substratos.

€ ILUSTRAGAD (=13

AlBA [1368)

ﬂ - ﬂmd)ﬁﬂc} = L€

H‘d‘h‘H‘BFECHAH‘

Figura 5.2.24 — Formuldrio ILUSTRACAO para selecdo das equagdes para fi,, na Versio

para dois substratos. Mostra-se a equacdo 6 (4.2.7).

€ ILUSTRACAD (=3
Adaptado de ANDREWS & NOACK [1368] e JERUSALIMSKY, [BIROL et al 1338)
G F Kp

e, (1)

K. +F+
Sl‘_F}
Termo [1-G/F) de TOSETTO [2002] I

2] | - | > | 2] H? FECHAR |
Figura 5.2.25 — Formuldrio ILUSTRACAO para selecio das equagdes para f,, na Versio
para dois substratos. Mostra-se a equacdo 6 (4.2.16).




€) MODELOS M=

Hg =l max * (GI(Ks+G))*(e*(-G/Ki))
Ks[G) Ki[G]
~ 6 | 196000 | 51000

Hf =Mt max = (1-GIF)*(FI(Ks+F+F2/Ki))*(Kp/(P+Kp))
Ks(F) Ki(F) Kp(F)
A7 | z400 | SBO00 | 7.000

Biblioteca de Modelos Um Substrato

Figura 5.2.26 — Formuldrio MODELO com os valores da resposta para os pardmetros

cinéticos das equacdes 6G e 17F. Versdo para dois substratos.

€} OPERACAD
20 x[10 v G v F P % SIMULAR
10,376 16.068 103.052 2.749

AJUSTAR

Iw “erlficar a inzergdo de dados

o=)E3

SAIR

Figura 5.2.27 — Formuldrio OPERACAO na versio para dois substratos.

A Figura 5.2.27 mostra o formuldrio DADOS E GRAFICO no modo ampliado,

mostrando as curvas cinéticas para o caso exemplo de dois substratos.
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Q Tosetto (2002) - A1 [02/11/2010 as 17-46:19] =13

G e F s P & X

(g/L)

Figura 5.2.28 — Formuldrio DADOS E GRAFICO no modo ampliado, mostrando selecio
dos componentes G, F, P e X. Versdo para dois substratos de uma corrida de batelada
simples.

As lacunas para preenchimento com valore, em todo o programa, possuem um
recurso de correcdo automatica de digitacdo, quando sdo introduzidos caracteres que nao
sejam numeros, virgula ou o sinal negativo (-), excluindo os caracteres de outro tipo.

Nas figuras que mostram o formuldrio PROCESSO, vé-se a caixinha intitulada
Verificar a inserc¢do de dados que, quando marcada, bloqueia a insercao de dados iguais ou
menores que zero nos formuldrios MODELOS e PROCESSO. Basta desmarcé-la para se ter

esta liberdade.
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5.3. O tempo de processamento

Para se ter uma referéncia sobre o tempo de processamento do programa
FERMENTA, o tempo entre o inicio e o fim do processamento de ajuste foi medido em
segundos por meio da fun¢do now do Object Pascal. Tanto o tempo de execu¢do, como o
nimero de lacos (tentativas) executados, sao mostrado no formuldrio AJUSTANDO, como
mostrado na Figura 5.2.14.

A Tabela 5.3.1 mostra estas medi¢des, onde importa a relagdo entre o niumero de
parametros cinéticos ajustados, o nimero de lacos executados e o tempo decorrido. Cada
laco, como j4 mencionado, corresponde a uma passagem completa da matriz de
planejamento fatorial executando a equacgdo 4.6.1., além de outras linhas de programacao
também dentro do lago. Portanto, o tempo de processamento deve ser proporcional a 3",

sendo no nimero de linhas na matriz de planejamento fatorial completa. Ao se dividir o

tempo pelo nimero de lagos realizados e este por 3" (resultado da primeira coluna a direita
da Tabela 5.3.1), verifica-se a veracidade da hipdtese, ja que os valores resultantes deste
célculo sdo de mesma ordem de grandeza para todas as execugOes. Se ndo resultaram
valores exatamente iguais, isto se deve as diferencas especificas entre as linhas de

programacdo das equagdes para L .

Tabela 5.3.1 — Medicdao do tempo de processamento e correlacdes com o nimero de
pardmetros na equacao.

Equacado Tempo Tempo [ZL;(; j
de p Pardametros Lagos (segundos) Lagos 3
1 1 1390 21 0,015108 0,005036
2 2 861 13 0,015099 0,001678
3 3 3344 104 0,031100 0,001152
15 4 2559 281 0,109809 0,001356
23 5 2289 1114 0,486675 0,002003
27 6 100 152 1,520000 0,002085
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Os valores iniciais de cada problema e o resultado para os pardmetros cinéticos nao
sd@o mostrados, por ndo serem estes 0s aspectos relevantes, ja que nio t€m influéncia sobre
o desempenho em termos de velocidade; o que se intencionou foi fazer o programa
trabalhar.

Os resultados mostrados na Tabela 5.3.1 foram obtidos executando o programa
FERMENTA em um notebook da marca DELL, modelo Vostro 1000, equipado com um
processador AMD Sempron 3500, com clock de 1.8 GHz, 512 kB de cache e memoria
DDR2 667MHz de 1GB (2x512MB). O sistema operacional instalado é o Windows XP
Home OEM. Durante o levantamento apenas o programa FERMENTA estava em execu¢do

e o grafico somente foi gerado apds o ultimo lago, ao alcancar a solu¢do da convergéncia.
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6. APLICACAO DO PROGRAMA: FERMENTACAO EM BATELADA
ALIMENTADA COM UM SUBSTRATO

6.1 Trabalho de FERREIRA (2005)

FERREIRA (2005) estudou a fermentacdo em batelada alimentada utilizando uma
matriz fatorial completa para o planejamento do estudo estatistico das seguintes varidveis:
tempo de enchimento, temperatura e concentracdo do indculo de biomassa microbiana. Este
planejamento proporcionou corridas de fermentacdo em batelada com perfis cinéticos bem
varidveis. As respostas analisadas foram: a eficiéncia fermentativa, a produtividade e a
cinética dos componentes do sistema. FERREIRA (2005) utilizou a rotina de ajuste
desenvolvida por pesquisadores da Divisdo de Biotecnologia e Processos do CPQBA/
UNICAMP.

O trabalho verificou, dentre outros resultados, que a elevacdo da temperatura
aumenta a produtividade, ndo sendo mostrada desativacdo celular durante a fermentagao.

No presente trabalho, o objetivo foi avaliar a qualidade do ajuste proporcionado
pelo programa FERMENTA com os mesmos dados experimentais fornecidos por

FERREIRA (2005).
6.2  Aplicacao do programa FERMENTA

O conjunto de pontos experimentais levantados por FERREIRA (2005) foram as
medicdes, no tempo, das concentragdes dos agucares redutores totais (ART), do etanol e da
massa de levedura expressa como matéria seca. Estes dados foram processados no
programa FERMENTA, utilizando a equacdo 4.3.25, ja apresentada antes aqui, que é a

mesma utilizada pelo autor para modelar este processo em batelada alimentada.

r q
S P X

-y . 1= J1-— 4.3.25

ll’l Il’lmux S2 [ P ,j ( X ,J ( )
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Os parametros foram ajustados com variagdo nos incrementos A, conforme
mostrado na Tabela 6.2.1. x . foi arbitrado igual a 0,45 h™' e as concentragdes de

substrato S (ART) no mosto, assim como as razdes Yzy eY 7% foram as informadas por
S S

FERREIRA (2005). O critério de convergéncia para o ajuste foi somente a minimizacao do

desvio Dg da concentra¢do de substrato.

Tabela 6.2.1 — Valores dos incrementos de variacdo permitidos aos parametros.

Ci K N K i I)mdx X mdx r q

A, 0,1 0,1 1 1 0,01 0,01

6.3 Resultados e discussoes

O ensaio desenvolvido por FERREIRA (2005) contém um planejamento de dois

niveis com oito ensaios para trés fatores (8 = 2’ ), como mostrado na Tabela 6.3.1.

Tabela 6.3.1 — Desenho experimental para fatorial completo realizado por FERREIRA
(2005) com as varidveis em dois niveis para a temperatura T(OC)’ o tempo de

enchimento #(1) e a concentragdo do inéculo C(%).

Ensaio T (°C) t (h) C (%)
1 30 1 20
2 38 1 20
3 30 5 20
4 38 5 20
5 30 1 40
6 38 1 40
7 30 5 40
8 38 5 40

Este desenho experimental € do tipo fatorial completo e permite a estimagdo independente

dos sinais associados a cada fator e a cada combinac¢do de cada fator (HAALAND, 1989).

95



Os nove ensaios para estimativa do erro, também realizados pelo autor, ndo foram aqui
utilizados.

A Tabela 6.3.1 mostra o projeto experimental para fatorial completo, com as
condi¢des variadas nos oito ensaios, e a Tabela 6.3.2 mostra as respectivas respostas; nas
linhas designadas com a letra “a” estdo reproduzidos os resultados mostrados por
FERREIRA (2005) e nas linhas com “b”, os resultados obtidos com o programa
FERMENTA. Para o ajuste, primeiramente foram inseridos no programa FERMENTA os

(1P

valores “a” que, deste modo, foram os valores iniciais da pesquisa para obter os valores

“b”. Os desvios D., D, e D, foram estimados segundo a equacdo 4.8.1.

Tabela 6.3.2 — Parametros cinéticos para o modelo da equacdo 4.6.25 e desvios aos valores
experimentais: nas linhas com a letra “a”, sdo mostrados os resultados de FERREIRA
(2005) e com “b”, os calculados com o programa FERMENTA.

Ks K; Puax — Xmax r q Dy Dp Dy

Al a 2 19 99 71 2 1,1 217 -—- ---
b 13,0 25,8 79 35 0,99 0,81 35,9 41,1 290,5

A2 a 2 20 101 72 2,1 1,1 244 --- -
b 13,7 29,1 82 41 1,21 0,98 25,8 29,6 625,5

A3 a 2 19 101 62 2 1,1 168 --- -
b 13,3 14,7 100 62 1,68 1,00 14,2 37,4 218,3

A4 a 1,5 19 95 68 1,9 1,1 122 --- ---
b 4,7 19,9 89 69 1,94 1,12 38,1 128,4 4825

A5 a 2 17 98 115 1,8 1,1 73 --- ---
b 4,2 22,8 80 56 1,34 0,53 15,0 17,1 491,2

A6 a 2 14 96 109 1,7 1,2 109 --- ---
b 1,5 22,6 79 65 1,45 0,51 23,8 98,4 385,6

A7 a 2 18 96 111 1,8 1,1 154 --- ---
b 7,1 16,4 101 118 1,98 1,11 11,3 7,1 2283

A8 a 1 20 100 115 2,1 1,1 197 --- ---
b 3,3 22,3 101 117 2,1 0,94 9,8 544,5 7224
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NTO DE DADOS A1

Cancentragéo (al)

Cancentragdo (gL}

Cancentragdo (gL}

| o S (ART}

0 P (Etanol) ¢ X (Biomassa) |

Tempo (horas)

[o 5 aRT)

P (Etanol) ¢ X (Biomassa) |

[o 5 aRT)

P (Etanol) ¢ X (Biomassa) |

P (Etanol) ¢ X (Biomassa) |

Concentragéio (al)

Concentragéio (giL)

Concentragéio (giL)

DE DADOS A2

| o S (ART)

8 P (Etanol}

+ X (Biomassa) |

8
I

[o 5 iarT)

u P (Etanol)

+ X (Biomassa) |

[o 5. iarT)

u P (Etanol)

+ X (Biomassa) |

[o 5. iarT)

u P (Etanol)

+ X (Biomassa) |

Figura 6.3.1 — Gréfico das curvas cinéticas gerado pelo programa FERMENTA para a
equacdo 4.3.25 ajustada aos conjuntos de dados A1 até A8 (Tabela 6.3.2 e Anexo B).
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[IPbl

Comparando os resultados em “a” e “b” (Tabela 6.3.2), quanto aos valores dos

parametros ajustados, vé-se que sdo, em todos os casos, diferentes. O valor do desvio D

obtido com o programa FERMENTA foi em geral menor em comparacio aos determinados

por FERREIRA (2005). Para o ajuste com o conjunto de dados A4 (Tabela 6.3.2 ¢ Anexo

B), o D, obtido com o programa FERMENTA foi um terco do valor no trabalho original e

para o conjunto de dados A8, o melhor resultado comparativo, foi vinte vezes menor. Estas
diferencas indicam que o ajuste dos parametros com o programa foi mais preciso.

A equagdo 4.3.25 ajustada aos oito conjuntos de dados gerou curvas cinéticas
mostradas nas Figuras 6.3.1 a 6.3.8.

Os valores dos parametros cinéticos resultantes com o programa FERMENTA

diferiram dos obtidos por FERREIRA (2005), sobretudo para K e K,, mas manteve-se o

sentido fisico dos mesmos.

6.4  Conclusoes para este estudo de caso

O desvio D, minimizado como critério de ajuste resultou muito menor para os

dados tratados pelo programa FERMENTA. FERREIRA (2005) fez o ajuste visando

minimizar apenas D¢ e ndo apresentou os valores de D, e D,. Contudo, os valores
resultantes para D, e D, encontrados no ajuste realizado com o programa FERMENTA,
também visando minimizar apenas D, sdo relativamente baixos e indicam uma

modelagem eficiente.
Os valores dos parametros ajustados tem coeréncia em seu sentido fisico, uma vez

que para a funcdo de u utilizada (equacdo 4.3.25), os valores de P,, e X, , sdo as
proprias concentracOes limitantes para Pe X . Também K manteve-se inferior a K,, o

que corresponde ao sentido fisico esperado.
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7. APLICACAO DO PROGRAMA: FERMENTACAO EM BATELADA
SIMPLES COM DOIS SUBSTRATOS

7.1 Trabalho de TOSETTO (2002)

O trabalho original aqui utilizado é de TOSETTO (2002), que analisou o
comportamento cinético de uma cepa de levedura sucroalcooleira tipica em mostos
preparados com diferentes méis. Modelos cinéticos ndo estruturados para g foram
empregados, tanto para um Unico substrato, expresso como agucares redutores totais
(ART), como para dois substratos, a glicose e a frutose. As fermentagdes foram do tipo
batelada simples. Na modelagem considerando dois substratos distintos foram utilizadas as
equagdes 3.6.33 e 3.6.34, baseadas no desenvolvimento de GHOSE e TYAGI (1979).

TOSETTO (2002) verificou que a modelagem que considera o ART como a tnica
fonte de substrato alcangou ajuste satisfatorio, mas apresentou valores de K, maiores do
que para K, ou seja, parametros sem sentido fisico. A modelagem considerando glicose e
frutose, por sua vez, resultou em 6timo ajuste, tendo os pardmetros K e K, coerentes.
TOSETTO (2002) sugeriu estudar novos modelos que considerem dois substratos, também
incluindo o termo para esta diferenciacdo (originalmente referido como termo de diauxia)
na equacdo para g . TOSETTO (2005) utilizou a rotina de ajuste desenvolvida por
pesquisadores da Divisdao de Biotecnologia e Processos do CPQBA/ UNICAMP. Os valores
das concentragdes dos componentes no tempo para os conjuntos de dados ALV 1 e ALV 2
estdo mostrados no Anexo A.

O presente trabalho avalia como o programa FERMENTA ajusta os parametros para

o mesmo modelo, com os mesmos dados.
6.2  Aplicacao do programa FERMENTA
Foi utilizado um conjunto de dados levantado por TOSETTO (2002) em que a

glicose e a frutose se extinguem totalmente durante o tempo de fermentagdo. Trata-se de

uma fermentacao do tipo batelada simples, com o reator agitado e mantido a 34°C, onde, no
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tempo zero, foi adicionado o indéculo de levedura previamente hidratado. A fonte de
substrato foi unicamente o melago da planta industrial produtora de agtcar e dlcool Usina
Alvorada e, por esta razdo, os conjuntos de dados em duplicata foram denominados ALV 1

e ALV 2. As eficiéncias de conversdo utilizadas Yf/ e Y)V, foram calculadas pelas
N N

equagdes 3.6.8 e 3.6.10, a partir dos dados experimentais. A velocidade especifica do

crescimento microbiano mdxima utilizada (x,, ) € a mesma que foi empregada por

TOSETTO (2002). Os valores de Y, P Y X € U, estdo mostrados na Tabela 7.2.1.
N N

Tabela 7.2.1 — Velocidade maxima especifica de crescimento microbiano e razdes de
conversdao empregados na simulacdo e modelagem dos dados apresentados por
TOSETTO (2002).

; Y, Y
Ensaio Mo B Xy
ALV 1 0,500 0,4974 0,0441
ALV 2 0,500 0,4528 0,0450

O presente estudo de caso testou o programa FERMENTA em dois procedimentos: o
primeiro procedimento fez o ajuste dos pardmetros com as equacgdes 3.6.33 e 3.6.34,
utilizando os conjuntos de dados denominados ALV1 e ALV2, e comparou os resultados
produzidos pelo programa FERMENTA em relacdo aos apresentados por TOSETTO
(2002); o segundo procedimento compreendeu uma triagem das equagdes do tipo
M= p; + u, disponibilizadas pelo programa FERMENTA, utilizando o conjunto de dados
ALV1 e avaliando quais equacdes proporcionaram ajuste satisfatorio e informacao cinética

com sentido fisico. Ainda dentro do segundo procedimento, as equagdes que demonstraram

melhor resultado para o conjunto de dados ALV 1, foram ajustadas também para ALV 2.

Yy, = 3.6.8
%5 s (3.6.8)
P-P
Y, =—2 3.6.10
% S,-S ( .
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n(G)
G P
Mo =M. > 1- (3.6.33)
G ©)

Pma'x
Ky +G+ o
1(G
G F P n(F)
L, = ﬂm{pF} = .(1— - J (3.6.34)
K+ F + mdix(F)
1(F)
X-X
Y, = 0 3.6.8
Vs S-S (3:68)
P-P
Y, = 0 3.6.10
%8, -8 ( )
G p )"
e = 1 = £1— - J (3.6.33)
Ko +G+ . mdx(G)
1(G
G F P n(F)
Uy = ymdx.(l—Fj. 7 .(1— P J (3.6.34)
K+ F + mdx(F)
1(F)

7.3 Resultados e discussoes

O resultado do teste estd resumido na Tabela 7.3.1, que mostra os valores dos
parametros ajustados e os desvios calculados para o modelo modificado de TOSETTO
(2002) — equacdes 3.6.33 e 3.6.34. Resultou do ajuste para o conjunto ALV 1, com o
programa FERMENTA, valores de K maiores que K(;), e K menor que K. Este

resultado nos faz retornar a situagdo de ter K;e K, sem sentido fisico, a despeito da boa
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qualidade de modelagem das curvas cinéticas (Figuras 7.3.1 e 7.3.2). Os valores dos
desvios D, e D, foram substancialmente menores pelo tratamento computacional com o
programa FERMENTA e o desvio médio da soma D = D, + D,., foi duas vezes menor no
ajuste com o programa FERMENTA, em relacdo ao apresentado por TOSETTO (2002).
Todas as equagdes do tipo p = u,; + 4, , sdo aqui referidas conforme sua numeragao
no programa FERMENTA. Por exemplo, as equagdes 3.6.33 e 3.6.34, sdo também escritas
COmo U = Ugs + Ups» POIS NO programa fermenta estas equagoes originariamente baseadas

na proposi¢ao de GHOSE e TYAGI (1979), receberam o numero de referéncia 15.

Tabela 7.3.1 — Ajuste das equacdes 3.6.33 e 3.6.34 com os dados experimentais de mosto
com mel da Usina Alvorada (ALV 1 e ALV 2); valores dos parametros e desvios
apresentados por TOSETTO (2002) e tratados com o programa FERMENTA.

Coef. TOSETTO (2002) FERMENTA
ALV1 ALV2  média ALV1 ALV2  Media

Ky 0.5 0.5 0,5 12,8 12,3 12,6
Kyr) 1,5 0.5 1,0 12,0 9.8 10,9
Kic) 45 5.0 48 6,0 6,9 6.5
Kur) 20 21 21 10,4 12,6 11,5

Poisic) 74 74 74 80 83 82

Prinir) 86 87 87 84 79 82
") 0,7 0,6 0,7 1.2 1,5 1,4
. 1,1 1.1 1,1 0.7 0.8 0.8
Do 3632 6529 50,81 3,55 9,74 6,65
Dr 1273 220,12 173,71 6447 144,14 104,31
Dy 14837 2043 84,40
Dy 2,35 4,12 3,24
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7 CONJUNTO DE DADOS ALV1 (ART) ' CONJUNTO DE DADOS ALVZ (ART) FE®E

[o s tarT) B P(Etanol) ¢ X (Bomassa) | [osiarT 0P (Etanol)  + X (Biomassa) |

Concentragio (giL)
Concentragéo (giL)

+ T + T t u t T
i} 1 2 3 4 5 8 T 8 9 10 0 1 2 3 4 5 8 7 -3 9 10
Horas Horas

Figura 7.3.1 — Griéfico das curvas cinéticas das concentracdes de ART, etanol e biomassa

de levedura, por ajuste utilizando o programa FERMENTA. Valores respectivos a Tabela
7.3.1 e Anexo B.

[X] | 7 CONJUNTO DE DADOS ALVZ (ART)

7 CONJUNTO DE DADOS ALV1 (ART) 1=l

Horas Heras

Figura 7.3.2 — Gréfico das curvas cinéticas de por ajuste utilizando o programa
FERMENTA. Valores respectivos a Tabela 7.3.1 e Anexo B.

7 CONJUNTO DE DADOS ALV 1 ' CONJUNTO DE DADOS ALY 2 FE®E

[o G (Glicose) o FiFrutose) @ P (Etanol) & X (Biomassa) || [e G(Gicose) s F(Frutose) B P (Etanol) ¢ X (Siomassa) |

Horas

Tempe (horas)

Figura 7.3.3 — Gréfico das curvas cinéticas das concentracdes de glicose, frutose, etanol e
biomassa de levedura por ajuste utilizando o programa FERMENTA. Valores respectivos a
Tabela 7.3.1 e Anexo B.
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7’ CONJUNTO DE DADOS ALV 1 7 CONJUNTO DE DADOS ALY 2

0,065~

LICE H—-
oossfi-— SO SR S— .
005
0,045+
soedt

0035 ]+
0,025 - - e FR R S— i

00154

T T y T —— T = T T Tt T T T — Tt t
o 1 2 3 4 5 T 8 9 10 o 1 z 3 4 5 3 7 8 9 10
Horas Horas.

Figura 7.3.4 — Grifico das curvas cinéticas de u =y, + u,, por ajuste utilizando o
programa FERMENTA. Valores respectivos a Tabela 7.3.1 e Anexo B.

No segundo teste realizado, visando avaliar o termo de dois substratos proposto
(l—%) e compor outras expressdes matemdticas para u,, procedeu-se uma triagem
utilizando as equacdes para u contidas no programa FERMENTA. Como o programa
contém 784 modelos possiveis fazendo u = u + p,., esta verificagdo foi iniciada por uma
triagem conduzida da seguinte forma:

e Somente foram avaliadas equacdes com numero igual ou inferior a seis
parametros.

e O critério de ajuste foi minimizar o desvioD =D, + D,..

e Foram descartadas as equacdes em que resultou falta de sentido fisico para
os parametros K e K, ajustados.
Nao foram testadas equacOes com numero superior a seis parametros para evitar
situagcdes em que o tempo requerido de processamento computacional € muito elevado. Este
critério reduziu o nimero de ajustes efetivamente realizados na triagem de 784 para 489.

A inconsisténcia fisica entre K¢ e K,, refere-se aos casos aqui antes mencionados
em que ocorre K¢ > K, para as equacOes 3.6.33 ou 3.6.34. Para este crivo foram
verificadas as equagOes que contem os termos de limitacdo pelo substrato (7) como

mostrado nas equacdes 7.3.1 e 7.3.2.

S

T, = el (7.3.1)
Ki+S+—

K

1
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T, = S | K (7.3.2)
K;+S§ \ K, +8

As 489 rodadas de ajuste com o programa FERMENTA foram classificadas de
acordo com o valor do desvio. O desvio D € um atributo quantitativo para a qualidade do
ajuste de uma curva cinética de um componente, cujo valor € tanto melhor quanto mais
proximo de zero. Os resultados para os parametros e desvios sdo apresentados na Tabela E2
do Apéndice II, onde a dltima coluna a direita mostra o ndmero de classificacdo de cada

equacdo do tipo u = u; + u,., pela ordem crescente do valor do desvio D =D, +D,

obtido.

Tabela 7.3.2 — Pardmetros e desvios do ajuste da equagdo i = i, + fy; aos dados

experimentais com mel da Usina Alvorada (ALV 1 e ALV2), quando tratados com o
programa FERMENTA.

"F)

~ G ~ G L I
/’I(G) - luma'x : K G /u(F) - ﬂma’x ' _F . K + F ' - P
Ks,(,) e 4 M S(r) max(r )
G 1(6)
KI(G) KZ(G) Ki(G) Ks(F) P mdx(F) r(F) D¢ Dy Dp Dy

ALV 1 26,0 0,0 0,069 0,0 172,7 0,068 7,4 13,4 91,9 2,9
ALV2 276 0,0 0,074 0,0 127,0 0,090 9,3 69,2 17,8 4,7

7' CONJUNTO DE DADOS ALV 1 [E)B)[X] 7 conJunTO DE DADOS ALY 2 [ (=013

| o G (Glicose) o F (Frutose) m P (Etanol) % X (Biomassa) l ‘ o G (Glicose) o F (Frutose) @ P (Etanol) 4 X (Biomassa) l

ncentrago (giL)

oncentragdo (giL)

Co

Tempo (horas) Tempe (horas)

Figura 7.3.5 — Grifico das curvas cinéticas dos componentes por ajuste utilizando o
programa FERMENTA. Valores respectivos a Tabela 7.3.2 e Anexo B.
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Tabela 7.3.3 — Pardmetros e desvios do ajuste da equagdo i = fi;; + t, aos dados

experimentais com mel da Usina Alvorada (ALV 1 e ALV2), quando tratados com o
programa FERMENTA.

_ G _ 1— g F KP(F)
H(G) = Mo K G Hir) = Hoar F F> P+K,
K, +—294 K, +F+_ — 1r)
©) G KI(G) e
Ki) K> Ki) K Kir) K,r) D¢ Dp Dp Dy

ALV 1 33,1 9,2 0,070 5.4 77,2 1,7 8,3 9.4 85,5 3,1
ALV?2 349 2,2 0,075 9,2 102,8 7,5 10,3 65,5 16,0 4,8

7 CONJUNTO DE DADOS ALV 1 [)[B)[] 7 coNJUNTO DE DADOS ALY 2

[ G (Gicose) o F(Frutose) P (Etanol) X (Biomassa) |

t T T T T
& 7 8 9 10

t T T T T T T t T
L T 8 9 10 0 1 2 3 4

T T t T
0 1 2 3 4

Tempo (horas) Tempo (horas)

Figura 7.3.6 — Grifico das curvas cinéticas dos componentes por ajuste utilizando o
programa FERMENTA. Valores respectivos a Tabela 7.3.3 e Anexo B.

Tabela 7.3.4 — Pardmetros e desvios do ajuste da equagdo u = fi;p + 4y, a0s dados

experimentais com mel da Usina Alvorada (ALV 1 e ALV2), quando tratados com o
programa FERMENTA.

p u 1 p u | G F e(—K,,(F).P)
¢) = mdx.ﬁ (F) = Mmax | 1T 4 | 2
I+K, -G FIlg wre ™
S(F) K
Itr)
Ks(c) rG) Ks(F) Ki(F) Kp(F) D¢ Dp Dp Dy
ALV1 152 0,018 2,3 26,9 0,030 9,5 12,3 98,1 29
ALV 2 14,7 0,031 8,6 28,0 0,030 13,3 73,7 23,2 4.5
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7* CONJUNTO DE DADOS ALV 1 9(=E3] T CONJUNTO DE DADOS ALY 2

[o G iGicose) o F(Frutose) B P (Etancl) & X (Biomassa) | [o G (Gicose) o F(Frutose) B P (Etancl) _ # X (Biomassa) f

Concentragéo (gL}
Coneertragéo (gL}

-] T 8 9 10 0 1 2 3 4 8 T 8 9 10

Tempo (horas)

Tempo (horas)

Figura 7.3.7 — Gréfico das curvas cinéticas dos componentes por ajuste utilizando o
programa FERMENTA. Valores respectivos a Tabela 7.3.4 e Anexo B.

As tabelas e ilustragcdes anteriores mostram os resultados das trés equacdes com
melhor resultado de classificacio em termos de ajuste com menor desvio. Ndo sdo
exatamente os trés melhores resultados em termos de minimizar os desvios, porque nao
foram incluidas as respostas que apresentaram os parametros cinéticos sem sentido fisico
nos termos aqui antes mencionados. Por esta razdo as classificacoes das equacodes
mostradas nas Tabelas 7.32 a 7.3.4, sdo a 6%, a 13* e a 16* na Tabela E1 do Anexo E. Nos
ajustes, também ndo foram admitidos valores negativos para os parametros € sempre que
este resultado ocorreu, o valor do parametro foi fixado igual a zero e o procedimento de

ajuste foi novamente iniciado, deixando variar os demais parimetros da equagao.

7.4  Conclusoes para este estudo de caso

O ajuste dos dados experimentais de TOSETTO (2002) com as mesmas equagdes
matemadticas empregadas por este autor (equacgdes 3.6.33 e 3.6.34), fez resultar desvios menores
quando processado pelo programa FERMENTA. Resultou também K > K, ou seja, parametros
sem sentido fisico.

Estes mesmos dados experimentais, ajustados as outras equacdes que O programa

FERMENTA disponibiliza, proporcionaram bons ajustes, havendo resultados com e sem sentido

fisico para os parametros K, e K, .

Estes valores de pardmetro sem sentido fisico, ndo implicam, contudo, em algum tipo de

ineficicia do programa FERMENTA, ja que o compromisso deste €, tinica e exclusivamente, o de
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encontrar o conjunto de valores de pardmetros que torna o desvio D o menor possivel. E tarefa do
investigador, verificar se a equacio ajustada que minimiza D produziu pardmetros cinéticos com
valores coerentes e lteis. Neste contexto o programa FERMENTA pode ser considerado uma

ferramenta eficaz e eficiente.
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8. CONCLUSOES E SUGESTOES PARA PROXIMOS TRABALHOS

O programa FERMENTA mostrou-se eficaz em realizar os procedimentos para os

quais ele foi projetado, os quais sdo:

(0]

@)

Receber dados experimentais e armazené-los, mostrando-os graficamente.
Receber dados de processo e armazend-los.

Dispor uma biblioteca de equagdes para fungdo da velocidade especifica de
crescimento da biomassa.

Simular o reator de fermentacdo em batelada, simples ou alimentada, tanto
considerando um unico substrato, como considerando dois substratos.
Ajustar as equacdes que modelam a velocidade especifica de crescimento da
biomassa aos conjuntos de dados experimentais, tendo como critério de
ajuste o desvio entre os valores simulados e os valores experimentais.
Representar graficamente as curvas cinéticas modeladas, para os seus
componentes (substratos, produto e biomassa) e para a velocidade especifica

de crescimento.

Dentre os atributos acima, o procedimento de ajuste destaca-se como um

diferencial, pois dispde de um algoritmo que agiliza o processo e o faz de forma

automdtica. Também permite ao usudrio interferir na precisdo dada aos parametros

ajustados e visualizar o processo de minimizagao dos desvios.

Os testes realizados neste trabalho confirmaram a eficacia e a eficiéncia do

programa nos seus objetivos basicos, sendo relevante o resultado do banco de equacdes do

tipo u = g, + ., para dois substratos, ter revelado opg¢des inéditas que produziram bom

ajuste para um mesmo conjunto de dados.

Houve ajustes que produziram valores de pardmetros sem sentido fisico, mas isto nada

implica em ineficicia do programa, pois este ndo tem como objetivo realizar a interpretacdo da

modelagem cinética.
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Pelo acima exposto, pode-se considerar que o resultado do trabalho, o programa

FERMENTA, atendeu aos seus objetivos.

As sugestdes para trabalhos futuros, visando a evolugdo e o aprimoramento deste software,
ou de outros que se utilizem destas mesmas premissas e tenham natureza e objetivos semelhantes,

sdo as seguintes:

o Permitir a digitacdo pelo usudrio das equagdes matemadticas para funcdo de u, o

que possibilitaria ndo sé ter um banco de equacgdes, mas sim simular e ajustar
quaisquer modelos que se queira. Para viabilizar isto, se haveria que escolher outro
compilador, pois o Delphi, aqui empregado, ndo permite que os programas
processem equacdes que ndo foram previamente inseridas nas linhas de
programacao.

o Aumentar a quantidade de componentes no reator. Deste modo o sistema poderia
ser simulado e ajustado para mais que dois substratos e mais que dois produtos.

o Possibilitar a variagdo da alimentacio do reator simulado, que no FERMENTA ¢
uma funcdo linear. Isto implica em empregar funcdes para a vazao de alimentagao.

o Possibilitar a inser¢do de condicionantes para os pardmetros. Como visto, ocorrem
resultados sem sentido fisico. Condicionantes informadas pelo usudrio poderiam
sinalizar tais ocorréncias automaticamente.

o No software aqui desenvolvido, ha no o algoritmo do laco de ajuste, uma
solucdo onde parte do esforco computacional faz repeticdo; uma modificagéo é
sugerida (ver item 4.6.) para contornar esta situagdo, o que vai tornar a execug¢io do

programa mais rapida.

o Possibilitar que os incrementos dados (A ;) para a operagdo do ajuste, sejam
também inseridos como uma fragdo ou porcentagem do valor do respectivo
pardmetro cinético.

o Dispor de um mecanismo de importagdo e exportacdo de dados com outros

aplicativos, como, por exemplo, planilha Excel.
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Anexo A - Tabela A.1 — Valores dos resultados obtidos com o programa teste
de regressao linear por método dos minimos quadrados (ver item 4.9).

Start1

Start2

Média

Desvio Padrao

MGHO09
1,9280272867E-01
1,9132829348E-01
1,2305066564E-01
1,3608397488E-01
3,0750563170E-04

Thurber
1,2885238664E+03
1,4695668120E+03

5,6728578271E+02
7,2318082054E+01
9,4899797097E-01
3,8976550859E-01
4,7005828096E-02
5,7029755149E+03
BoxBOD
2,1380926659E+02
5,4723682924E-01
1,1680093619E+03

Rat42

7,2563918404E+01
2,6124365053E+00
6,7096804526E-02

8,4472418757E+00
MGHI10

Eckerle
1,5539262771E+00
4,0866435174E+00
4,5157831141E+02

1,6140269375E-03

Rat43
6,9957965388E+02
5,2910324829E+00
7,6086791476E-01
1,2839585200E+00
8,7864636643E+03

Bennett5

-2,5072351535E+03
4,6631089636E+01
9,3315335228E-01
2,4659445921E-02

1,9276738527E-01
1,9182866077E-01
1,2308608840E-01
1,3630763565E-01
3,0751447447E-04

1,2883166356E+03
1,4821840994E+03
5,7660030146E+02
7,4124118523E+01
9,5912395745E-01
3,9454118035E-01
4,8620299482E-02
5,6544610616E+03

2,1354586108E+02
5,4892447596E-01
1,1699662253E+03

7,2115384615E+401
2,6237623762E+00
6,7948717949E-02
1,0476900834E+01

1,3518267627E-02
5,4645727420E+03
3,2017783585E+02
1,0926500028E+04

1,5545216691E+00
4,0893105422E+00
4,5152984702E+02

1,5122815223E-03

6,9970848921E+02
5,2561795273E+00
7,5781129484E-01
1,2720329876E+00
8,7865355610E+03

-1,8949042263E+03
4,3427441223E+01
9,8337199545E-01
2,3397537799E-02

1,9278505697E-01
1,9157847713E-01
1,2306837702E-01
1,3619580527E-01
3,0751005309E-04

1,2884202510E+03
1,4758754557E+03
5,7194304209E+02
7,3221100289E+01
9,5406096421E-01
3,9215334447E-01
4,7813063789E-02
5,6787182883E+03

2,1367756384E+02
5,4808065260E-01
1,1689877936E+03

7,2339651510E+01
2,6180994408E+00
6,7522761238E-02
9,4620713549E+00

1,3518267627E-02
5,4645727420E+03
3,2017783585E+02
1,0926500028E+04

1,5542239731E+00
4,0879770298E+00
4,5155407922E+02

1,5631542299E-03

6,9964407155E+02
5,2736060051E+00
7,5933960480E-01
1,2779957538E+00
8,7864996127E+03

-2,2010696899E+03
4,5029265430E+01
9,5826267387E-01
2,4028491860E-02

2,4991557810E-05
3,5381310384E-04
2,5047673804E-05
1,5815204715E-04
6,2527826315E-09

1,4653430395E-01
8,9217694807E+00
6,5863593716E+00
1,2770606343E+00
7,1601537062E-03
3,3769098862E-03
1,1416036651E-03
3,4304898914E+01

1,8625582232E-01
1,1933464400E-03
1,3837113801E+00

3,1716128379E-01
8,0086001162E-03
6,0239375839E-04
1,4351856129E+00

4,2100572066E-04
1,8858713217E-03
3,4269498815E-02
7,1944873043E-05

9,1100335499E-02
2,4644761249E-02
2,1613566729E-03
8,4326248293E-03
5,0838644116E-02

4,3298335095E+02
2,2653215174E+00
3,5509943127E-02
8,9230379030E-04
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

NIST/ITL StRD

Dataset Name: MGHO09 (MGHO09.dat)
File Format: ASCII
Starting Values (lines 41 to 44)
Certified Values (lines 41 to 49)
Data (lines 61 to 71)
Procedure: Nonlinear Least Squares Regression
Description: This problem was found to be difficult for some very
good algorithms. There is a local minimum at (+inf,
-14.07..., -inf, -inf) with final sum of squares
0.00102734....
See More, J. J., Garbow, B. S., and Hillstrom, K. E.
(1981) . Testing unconstrained optimization software.
ACM Transactions on Mathematical Software. 7 (1) :
pp. 17-41.
Reference: Kowalik, J.S., and M. R. Osborne, (1978).
Methods for Unconstrained Optimization Problems.
New York, NY: Elsevier North-Holland.
Data: 1 Response (y)
1 Predictor (x)
11 Observations
Higher Level of Difficulty
Generated Data
Model: Rational Class (linear/quadratic)
4 Parameters (bl to b4)
y = bl*(x**2+x*b2) / (x**2+x*b3+b4d) + e
Starting values Certified Values
Start 1 Start 2 Parameter Standard Deviation
bl = 25 0.25 1.9280693458E-01 1.1435312227E-02
b2 = 39 0.39 1.9128232873E-01 1.9633220911E-01
b3 = 41.5 0.415 1.2305650693E-01 8.0842031232E-02
bd = 39 0.39 1.3606233068E-01 9.0025542308E-02
Residual Sum of Squares: 3.0750560385E-04
Residual Standard Deviation: 6.6279236551E-03
Degrees of Freedom: 7
Number of Observations: 11
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

MNMNWWwWbdhOYYOR P BREP PP

Data: 'y X

.957000E-01 4.000000E+00
.947000E-01 2.000000E+00
.735000E-01 1.000000E+00
.600000E-01 5.000000E-01
.440000E-02 2.500000E-01
.270000E-02 1.670000E-01
.560000E-02 1.250000E-01
.420000E-02 1.000000E-01
.230000E-02 8.330000E-02
.350000E-02 7.140000E-02
.460000E-02 6.250000E-02

NIST/ITL StRD
Dataset Name:

File Format:

Data (lines 61 to 97)
Procedure: Nonlinear Least Squares Regression
Description: These data are the result of a NIST study involving
semiconductor electron mobility. The response
variable is a measure of electron mobility, and the
predictor variable is the natural log of the density.
Reference: Thurber, R., NIST (1977?).
Semiconductor electron mobility modeling.
Data: 1 Response Variable (y = electron mobility)
1 Predictor Variable (x = log[density])
37 Observations
Higher Level of Difficulty
Observed Data
Model: Rational Class (cubic/cubic)
7 Parameters (bl to b7)

y =(bl + b2*x + Db3*x**2 + b4*x**3) /(1 + b5*x + b6*x**2 + b7*x**3)+ e

Thurber (Thurber.dat)

ASCII
Starting Values
Certified Values

(lines 41 to 47)
(lines 41 to 52)

bl
b2
b3

bd =
b5 =

b6

b7 =

1
1

Starting Values

Start 1 Start 2 Parameter Standard Deviation
000 1300 1.2881396800E+03 4.6647963344E+00
000 1500 1.4910792535E+03 3.9571156086E+01
400 500 5.8323836877E+02 2.8698696102E+01
40 75 7.5416644291E+01 5.5675370270E+00
0.7 1 9.6629502864E-01 3.1333340687E-02
0.3 0.4 3.9797285797E-01 1.4984928198E-02
0.03 0.05 4.9727297349E-02 6.5842344623E-03

Certified Values
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

Residual Sum of Squares: 5.6427082397E+03
Residual Standard Deviation: 1.3714600784E+01
Degrees of Freedom: 30
Number of Observations: 37
Data: vy X
80.574E0 -3.067E0
84.248E0 -2.981E0
87.264E0 -2.921E0
87.195E0 -2.912E0
89.076E0 -2.840E0
89.608E0 -2.797E0
89.868E0 -2.702E0
90.101E0 -2.699E0
92.405E0 -2.633E0
95.854E0 -2.481E0
100.696E0 -2.363E0
101.060E0 -2.322E0
401.672E0 -1.501E0
390.724E0 -1.460E0
567.534E0 -1.274E0
635.316E0 -1.212E0
733.054E0 -1.100EO0
759.087E0 -1.046E0
894.206E0 -0.915E0
990.785E0 -0.714E0
1090.109E0 -0.566E0
1080.914E0 -0.545E0
1122.643E0 -0.400E0
1178.351E0 -0.309E0
1260.531E0 -0.109E0
1273.514E0 -0.103E0
1288.339E0 0.010EO
1327.543E0 0.119E0
1353.863E0 0.377E0
1414.509E0 0.790E0
1425.208E0 0.963E0
1421.384E0 1.006E0
1442.962E0 1.115E0
1464.350E0 1.572E0
1468.705E0 1.841E0
1447.894E0 2.047E0
1457.628E0 2.200E0
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos

quadrados(ver item 4.9).

NIST/ITL StRD

Dataset Name: BoxBOD (BoxBOD.dat)
File Format: ASCII
Starting Values (lines 41 to 42)
Certified Values (lines 41 to 47)
Data (lines 61 to 66)
Procedure: Nonlinear Least Squares Regression
Description: These data are described in detail in Box, Hunter and
Hunter (1978). The response variable is biochemical

oxygen demand (BOD) in mg/l, and the predictor
variable is incubation time in days.

Reference: Box, G. P., W. G. Hunter, and J. S. Hunter (1978).
Statistics for Experimenters.
New York, NY: Wiley, pp. 483-487.

Data: 1 Response (y = biochemical oxygen demand)
1 Predictor (x = incubation time)
6 Observations
Higher Level of Difficulty
Observed Data

Model: Exponential Class
2 Parameters (bl and b2)

y = bl*(l-exp[-b2*x]) + e

Starting values Certified Values
Start 1 Start 2 Parameter Standard Deviation

bl = 1 100 2.1380940889E+02 1.2354515176E+01
b2 = 1 0.75 5.4723748542E-01 1.0455993237E-01
Residual Sum of Squares: 1.1680088766E+03
Residual Standard Deviation: 1.7088072423E+01
Degrees of Freedom: 4
Number of Observations: 6
Data: W% X

109 1

149 2

149 3

191 5

213 7

224 10
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

NIST/ITL StRD

Dataset Name: Rat42 (Rat42.dat)
File Format: ASCIT
Starting Values (lines 41 to 43)
Certified Values (lines 41 to 48)
Data (lines 61 to 69)
Procedure: Nonlinear Least Squares Regression
Description: This model and data are an example of fitting
sigmoidal growth curves taken from Ratkowsky (1983).
The response variable is pasture yield, and the
predictor variable is growing time.
Reference: Ratkowsky, D.A. (1983).
Nonlinear Regression Modeling.
New York, NY: Marcel Dekker, pp. 61 and 88.
Data: 1 Response (y = pasture yield)
1 Predictor (x = growing time)
9 Observations
Higher Level of Difficulty
Observed Data
Model: Exponential Class
3 Parameters (bl to b3)
y = bl / (l+exp[b2-b3*x]) + e
Starting Values Certified Values
Start 1 Start 2 Parameter Standard Deviation
bl = 100 75 7.2462237576E+01 1.7340283401E+00
b2 = 1 2.5 2.6180768402E+00 8.8295217536E-02
b3 = 0.1 0.07 6.7359200066E-02 3.4465663377E-03
Residual Sum of Squares: 8.0565229338E+00
Residual Standard Deviation: 1.1587725499E+00
Degrees of Freedom: 6
Number of Observations: 9
Data: vy X
8.930E0 9.000EO0
10.800E0 14.000E0
18.590E0 21.000E0
22 .330E0 28.000E0
39.350E0 42.000E0
56.110E0 57.000E0
61.730E0 63.000E0
64.620E0 70.000E0
67.080E0 79.000E0
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos

quadrados(ver item 4.9).

NIST/ITL StRD

Dataset Name: MGH10 (MGH10.dat)
File Format: ASCII
Starting Values (lines 41 to 43)
Certified Values (lines 41 to 48)
Data (lines 61 to 76)
Procedure: Nonlinear Least Squares Regression
Description: This problem was found to be difficult for some very
good algorithms.
See More, J. J., Garbow, B. S., and Hillstrom, K. E.
(1981). Testing unconstrained optimization software.
ACM Transactions on Mathematical Software. 7(1):
pp. 17-41.
Reference: Meyer, R. R. (1970).
Theoretical and computational aspects of nonlinear
regression. In Nonlinear Programming, Rosen,
Mangasarian and Ritter (Eds).
New York, NY: Academic Press, pp. 465-486.
Data: 1 Response (y)
1 Predictor (x)
16 Observations
Higher Level of Difficulty
Generated Data
Model: Exponential Class
3 Parameters (bl to b3)
y = bl * exp[b2/(x+b3)] + e
Starting values Certified Values
Start 1 Start 2 Parameter Standard Deviation
bl = 2 0.02 5.6096364710E-03 1.5687892471E-04
b2 = 400000 4000 6.1813463463E+03 2.3309021107E+01
b3 = 25000 250 3.4522363462E+02 7.8486103508E-01

Residual Sum of Squares:
Residual Standard Deviation:
Degrees of Freedom:

Number of Observations:

8.7945855171E+01
2.6009740065E+00
13
16
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

Data:
3.478000E+04 5.000000E+01
2.861000E+04 5.500000E+01
2.365000E+04 6.000000E+01
1.963000E+04 6.500000E+01
1.637000E+04 7.000000E+01
1.372000E+04 7.500000E+01
1.154000E+04 8.000000E+01
9.744000E+03 8.500000E+01
8.261000E+03 9.000000E+01
7.030000E+03 9.500000E+01
6.005000E+03 1.000000E+02
5.147000E+03 1.050000E+02
4.427000E+03 1.100000E+02
3.820000E+03 1.150000E+02
3.307000E+03 1.200000E+02
2.872000E+03 1.250000E+02

NIST/ITL StRD

Dataset Name: Eckerled (Eckerled.dat)

File Format:

Procedure:

Description:

Reference:

Data:

Model:

ASCII

Starting Values (lines 41 to 43)
Certified Values (lines 41 to 48)
Data (lines 61 to 95)

Nonlinear Least Squares Regression

These data are the result of a NIST study involving
circular interference transmittance. The response
variable is transmittance, and the predictor wvariable
is wavelength.

Eckerle, K., NIST (1977?).
Circular Interference Transmittance Study.

1 Response Variable (y =
1 Predictor Variable (x
35 Observations

Higher Level of Difficulty
Observed Data

transmittance)
wavelength)

Exponential Class
3 Parameters (bl to b3)

y = (bl/b2) * exp[-0.5*((x-b3)/b2)**2] + e
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

Starting values Certified Values
Start 1 Start 2 Parameter Standard Deviation

bl = 1 1.5 1.5543827178E+00 1.5408051163E-02
b2 = 10 5 4.0888321754E+00 4.6803020753E-02
b3 = 500 450 4.5154121844E+02 4.6800518816E-02
Residual Sum of Squares: 1.4635887487E-03
Residual Standard Deviation: 6.7629245447E-03
Degrees of Freedom: 32
Number of Observations: 35
Data: vy X

0.0001575E0 400.000000EO0

0.0001699E0 405.000000E0

0.0002350E0 410.000000EO0

0.0003102E0 415.000000EO0

0.0004917E0 420.000000E0

0.0008710E0 425.000000E0

0.0017418E0 430.000000EO0

0.0046400E0 435.000000E0

0.0065895E0 436.500000E0

0.0097302E0 438.000000EO0

0.0149002E0 439.500000E0

0.0237310E0 441.000000EO0

0.0401683E0 442 .500000E0

0.0712559E0 444 ,000000EO0

0.1264458E0 445.500000E0

0.2073413E0 447 .000000E0

0.2902366E0 448 .500000E0

0.3445623E0 450.000000EO0

0.3698049E0 451.500000E0

0.3668534E0 453.000000EO0

0.3106727E0 454 ,500000E0

0.2078154E0 456.000000E0

0.1164354E0 457 .500000E0

0.0616764E0 459.000000E0

0.0337200E0 460.500000E0

0.0194023E0 462 .000000EO0

0.0117831E0 463.500000E0

0.0074357E0 465.000000E0

0.0022732E0 470.000000EO0

0.0008800E0 475.000000E0

0.0004579E0 480.000000EO0

0.0002345E0 485.000000E0

0.0001586E0 490.000000EO0

0.0001143E0 495.000000E0

0.0000710EO0 500.000000EO0
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

NIST/ITL StRD

Dataset Name: Rat43 (Rat43.dat)
File Format: ASCII

Starting Values (lines 41 to 44)

Certified Values (lines 41 to 49)

Data (lines 61 to 75)
Procedure: Nonlinear Least Squares Regression
Description: This model and data are an example of fitting

sigmoidal growth curves taken from Ratkowsky (1983).

The response variable is the dry weight of onion bulbs

and tops, and the predictor variable is growing time.
Reference: Ratkowsky, D.A. (1983).

Nonlinear Regression Modeling.

New York, NY: Marcel Dekker, pp. 62 and 88.
Data: 1 Response (y = onion bulb dry weight)

1 Predictor (x = growing time)

15 Observations

Higher Level of Difficulty

Observed Data
Model: Exponential Class

4 Parameters (bl to b4)

y = bl / ((l+exp[b2-b3*x])**(1/b4d)) + e

Starting Values Certified Values
Start 1 Start 2 Parameter Standard Deviation

bl = 100 700 6.9964151270E+02 1.6302297817E+01
b2 = 10 5 5.2771253025E+00 2.0828735829E+00
b3 = 1 0.75 7.5962938329E-01 1.9566123451E-01
b4 = 1 1.3 1.2792483859E+00 6.8761936385E-01
Residual Sum of Squares: 8.7864049080E+03
Residual Standard Deviation: 2.8262414662E+01
Degrees of Freedom: 9
Number of Observations: 15
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

Data: vy X
16.08E0 1.0EO0
33.83E0 2.0E0
65.80E0 3.0EO0
97.20E0 4.0E0
191.55E0 5.0E0
326.20E0 6.0E0
386.87E0 7.0EQ0
520.53E0 8.0EOQ
590.03E0 9.0EOQ
651.92E0 10.0EO
724.93E0 11.0E0
699.56E0 12.0E0
689.96E0 13.0E0
637.56E0 14.0E0
717.41E0 15.0E0
NIST/ITL StRD
Dataset Name: Bennett)5 (Bennett5.dat)
File Format: ASCIT
Starting Values (lines 41 to 43)
Certified Values (lines 41 to 48)
Data (lines 61 to 214)
Procedure: Nonlinear Least Squares Regression
Description: These data are the result of a NIST study involving
superconductivity magnetization modeling. The
response variable is magnetism, and the predictor
variable is the log of time in minutes.
Reference: Bennett, L., L. Swartzendruber, and H. Brown,
NIST (1994).
Superconductivity Magnetization Modeling.
Data: 1 Response Variable (y = magnetism)
1 Predictor Variable (x = log[time])
154 Observations
Higher Level of Difficulty
Observed Data
Model: Miscellaneous Class
3 Parameters (bl to b3)
y = bl * (b2+x)**(-1/b3) + e
Starting values Certified Values
Start 1 Start 2 Parameter Standard Deviation
bl = -2000 -1500 -2.5235058043E+03 2.9715175411E+02
b2 = 50 45 4.6736564644E+01 1.2448871856E+00
b3 = 0.8 0.85 9.3218483193E-01 2.0272299378E-02
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos
quadrados(ver item 4.9).

Residual Sum of Squares:
Residual Standard Deviation:

Degrees of Freedom:

Number of Observations:

Data:
—-34.834702E0 7.447168E0
-34.393200E0 8.102586E0
-34.152901E0 8.452547E0
-33.979099E0 8.711278E0
—-33.845901E0 8.916774E0
—-33.732899E0 9.087155E0
-33.640301E0 9.232590E0
—-33.559200E0 9.359535E0
-33.486801E0 9.472166E0
-33.423100E0 9.573384E0
-33.365101E0 9.665293E0
-33.313000E0 9.749461E0
-33.260899E0 9.827092E0
—-33.217400E0 9.899128E0
—-33.176899E0 9.966321E0
—-33.139198E0 10.029280E0
-33.101601E0 10.088510E0
-33.066799E0 10.144430E0
-33.035000E0 10.197380E0
-33.003101E0 10.247670E0
-32.971298E0 10.295560E0
—-32.942299E0 10.341250E0
—-32.916302E0 10.384950E0
-32.890202E0 10.426820E0
-32.864101E0 10.467000E0
—-32.841000E0 10.505640E0
-32.817799E0 10.542830E0
-32.797501E0 10.578690E0
—-32.774300E0 10.613310E0
—-32.757000E0 10.646780E0
—-32.733799E0 10.679150E0
—-32.716400E0 10.710520E0
-32.699100E0 10.740920E0
-32.678799E0 10.770440E0
-32.661400E0 10.799100E0
-32.644001E0 10.826970E0
-32.626701E0 10.854080E0
-32.612202E0 10.880470E0
-32.597698E0 10.906190E0
-32.583199E0 10.931260E0
-32.568699E0 10.955720E0
-32.554298E0 10.979590E0
-32.539799E0 11.002910E0
—-32.525299E0 11.025700E0
-32.510799E0 11.047980E0
-32.499199E0 11.069770E0
—-32.487598E0 11.091100E0
—-32.473202E0 11.111980E0

5.2404744073E-04
1.8629312528E-03
151
154
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos

quadrados(ver item 4.9).

-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
.366001E0
.357300E0
.348598E0
.339901E0
.328400E0
-32.
-32.
.299400E0
.290699E0
.282001E0
.273300E0
.264599E0
.256001E0
.247299E0
.238602E0
.229900E0
.224098E0
.215401E0
.203800E0
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.

-32
-32
-32
-32
-32

-32
-32
-32
-32
-32
-32
-32
-32
-32
-32
-32
-32

461601E0
435501E0
435501E0
426800E0
412300E0
400799E0
392101E0
380501E0

319698E0
311001E0

198002E0
189400E0
183601E0
174900E0
169102E0
163300E0
154598E0
145901E0
140099E0
131401E0
125599E0
119801E0
111198E0
105400E0
096699E0
090900E0
088001E0
079300E0
073502E0
067699E0
061901E0
056099E0
050301E0
044498E0
038799E0
033001E0

11

11
11
11
11
11
11
11
11
11
11
11
11

11

11
11
11
11
11
11
11
11
11

11
11

11

11
11

11

11

11

.132440E0
11.
11.
11.
.210310E0
.228870E0
.247090E0
.264980E0
.282560E0
.299840E0
.316820E0
.333520E0
.349940E0
.366100E0
.382000E0
.397660E0
11.

152480E0
172130E0
191410E0

413070E0

.428240E0
11.
11.
11.
.486750E0
.500860E0
.514770E0
.528490E0
.542020E0
.555380E0
.568550E0
.581560E0
.594420E0
11.
.619640E0
.632000E0
11.
.656280E0
11.
11.
11.
.703130E0
.714510E0
11.

443200E0
457930E0
472440E0

607121E0

644210E0
668200E0

679980E0
691620E0

725760E0

.736880E0
11.
11.
11.
11.
.790730E0
11.
.811480E0
11.
11.
11.
11.

747890E0
758780E0
769550E0
780200E0

801160E0

821700E0
831810E0
841820E0
851730E0
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Anexo A - Tabela A.2 - Valores certificados disponibilizados pelo NIST para avaliacdo da
precisdo numérica dos cdlculos de softwares de regressdo linear por método dos minimos

quadrados(ver item 4.9).

-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-32.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.
-31.

027199E0
024300E0
018501E0
012699E0
004002E0
001099E0
995300E0
989500E0
983700E0
977900E0
972099E0
969299E0
963501E0
957701E0
951900E0
946100E0
940300E0
937401E0
931601E0
925800E0
922899E0
917101E0
911301E0
908400E0
902599E0
896900E0
893999E0
888201E0
885300E0
882401E0
876600E0
873699E0
867901E0
862101E0
859200E0
856300E0
850500E0
844700E0
841801E0
838900E0
833099E0
830200E0
827299E0
821600E0
818701E0
812901E0
809999E0
807100E0
801300E0
798401E0
795500E0
789700E0
786800E0

11

11

11

11

12

12

12

12
12

12

12

12

12
12
12
12
12
12
12
12
12
12
12
12

.861550E0
11.
11.
11.
11.
11.
11.

871270E0
880890E0
890420E0
899870E0
909220E0
918490E0

.927680E0
11.
11.

936780E0
945790E0

.954730E0
11.
11.
11.

963590E0
972370E0
981070E0

.989700E0
11.
12.

998260E0
006740E0

.015150E0
12.
12.
12.
.048100E0
12.
12.

023490E0
031760E0
039970E0

056170E0
064180E0

.072120E0
12.
12.
.095580E0
.103280E0
12.
12.
.126030E0
12.
12.
.148270E0
12.
12.
12.
.177170E0
12.
12.

080010EO
087820E0

110920E0
118500E0

133500E0
140910E0

155570E0
162830E0
170030E0

184270E0
191320E0

.198320E0
.205270E0
.212170E0
.219030E0
.225840E0
.232600E0
.239320E0
.245990E0
.252620E0
.259200E0
.265750E0
.272240E0
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Anexo B - Tabela B1 - Dados de fermentacdo em batelada simples de TOSETTO (2002):
ensaios da fermentacdo do mel da Usina Alvorada ALV 1 (ver item 7)

Massa Seca Etanol ART Glicose Frutose

(g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L)

In6culo 91,70 --- --- --- ---

Mosto - - 201,77 -—- -
Oh 16,82 0,00 168,22 88,8 79,42
1h 16,75 10,07 152,33 76,12 76,21
2h 17,38 18,69 137,91 64,16 73,75
3h 18,38 29,42 116,05 48,49 67,55
4h 19,81 44,05 92,56 32,94 59,62
5h 21,75 53,36 65,97 16,69 49,28
6h 23,09 64,89 39,89 4,03 35,86
7h 24,14 76,01 20,29 0,27 20,01
8h 24,23 81,78 5,05 0,00 5,05
9h 24,20 83,62 0,00 0,00 0,00
10h 24,23 83,68 0,00 0,00 0,00

Anexo B - Tabela B2 - Dados de fermentagdo em batelada simples de TOSETTO (2002):
ensaios da fermentacdo do mel da Usina Alvorada ALV 2. (ver item 7)

Massa Seca Etanol ART Glicose Frutose
(g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L)
In6culo 94,22 - -—- —- -—-
Mosto -—- -—- 196,55 -—- -—-
Oh 16,81 0,00 172,54 90,76 81,781
1h 16,39 7,67 150,08 75,59 74,49
2h 17,18 14,99 136,83 64,13 72,70
3h 18,45 24,79 116,59 49,37 67,22
4h 20,12 36,20 90,26 31,84 58,42
5h 21,97 50,17 62,62 14,66 47,97
6h 23,73 58,65 36,62 2,29 34,33
7h 24,53 70,55 19,25 0,00 19,25
8h 24,74 75,60 4,03 0,00 4,03
9h 24,48 79,42 0,00 0,00 0,00
10h 24,58 78,12 0,00 0,00 0,00
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Anexo C - Tabela C1 - Dados de fermentacdo em batelada alimentada de FERREIRA
(2005): ensaios Al a A8 (ver item 6).

Al Massa  pinol  ART A2 Massapool ART
Seca Seca
(g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L)
In6culo 70,29 31,81 - In6culo 71,97 31,03
Mosto --- --- 221,86 Mosto --- --- 220,05
Oh 70,29 31,81 0,00 Oh 71,97 31,03 0,00
l1h 15,00 13,78 141,89 l1h 13,73 17,82 135,74
2h 15,69 22,67 122,44 2h 14,20 27,66 112,66
3h 16,86 31,81 102,06 3h 15,06 38,80 82,10
4h 17,74 40,70 76,29 4h 15,23 49,16 57,12
5h 18,32 49,84 53,44 5h 15,34 59,00 35,18
6h 18,59 56,70 37,42 6 h 15,35 65,74 20,42
7h 19,12 61,77 23,56 7h 17,52 71,18 9,36
8h 18,25 65,84 12,92 8h 18,62 74,54 2,82
9h 21,89 69,90 4,85 9h 18,72 76,10 1,45
10h 22,20 72,69 1,45 10h 18,15 76,10 1,24
A3 Massa ool ART A4 Massaopool ART
Seca Seca
(g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L)
Inéculo 61,64 30,39 --- In6culo 67,41 30,92 ---
Mosto -—- 213,00 Mosto -—- -—- 215,00
Oh 61,64 30,39 0,00 0Oh 67,41 30,92 0,00
1h 34,00 31,18 43,00 lh 36,14 34,42 34,62
2h 26,34 35,95 56,06 2h 27,04 40,16 44,22
3h 21,92 38,87 66,29 3h 21,30 45,40 44,86
4h 17,75 42,31 69,12 4h 18,32 51,39 55,76
5h 17,01 44,17 70,14 5h 15,98 54,39 53,68
6h 17,85 48,93 53,24 6h 14,81 57,39 34,48
7h 17,70 58,47 36,96 7h 15,42 63,88 21,39
8h 18,27 64,83 21,09 8h 18,09 69,37 9,59
9h 18,38 69,60 9,32 9h 19,01 72,37 2,64
10h 20,92 71,19 2,77 10h 19,07 71,37 1,09
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Anexo C - Tabela C1 - Dados de fermentacdo em batelada alimentada de FERREIRA
(2005): ensaios Al a A8 (ver item 6).

AS Massa  pinol  ART A6 Massapoiol ART
Seca Seca
(g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L)
In6culo 114,72 34,15 In6culo 108,49 32,40
Mosto --- --- 213,00 Mosto --- --- 213,00
Oh 114,72 34,15 0,00 Oh 108,49 32,40 0,00
l1h 29,31 20,60 132,56 l1h 30,22 24,20 117,64
2h 28,07 34,90 93,17 2h 27,23 42,38 68,31
3h 29,35 46,95 65,32 3h 27,34 55,18 41,83
4h 35,18 57,99 38,42 4h 27,08 64,66 20,41
5h 29,77 66,02 22,57 5h 27,42 71,32 7,67
6h 34,15 71,80 9,36 6 h 28,12 73,88 3,42
7h 29,92 74,81 2,69 7h 33,84 73,88 1,57
8h 35,59 77,57 1,44 8h 32,34 74,65 1,57
9h 29,56 77,07 1,82 9h 31,21 75,16 1,57
10h 29,24 76,31 1,82 10h 30,25 74,39 1,57
A7 Massa ool ART A8 Massa gl ART
Seca Seca
(g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L) (g/L)
In6culo 110,52 31,52 In6culo 111,49 3249
Mosto -—- - 215,00 Mosto -—- -—- 220,00
Oh 110,52 31,52 0,00 Oh 111,49 3249 0,00
1h 72,84 40,07 26,08 1h 69,85 43,36 14,26
2h 53,91 49,86 28,08 2h 55,30 51,19 15,33
3h 43,15 53,38 34,34 3h 38,40 54,98 21,47
4h 37,16 56,89 36,63 4h 30,80 57,26 28,40
5h 29,35 59,91 39,64 5h 27,33 57,76 35,99
6h 29,91 68,45 19,32 6 h 26,12 65,34 16,40
7h 34,10 74,23 4,52 7h 30,11 70,14 4,21
8h 36,23 76,24 1,42 8h 29,51 72,92 1,76
9h 34,78 76,24 1,12 9h 31,65 71,91 1,65
10h 30,06 75,99 1,32 10h 30,58 72,67 1,65
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Anexo D - Tabela D1 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento (/) e suas equagdes
condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

1 Se K, +S5=0,entdo u=0; Sendo: u =t -

KS-I—S
s? i ) S
Se K, =0,0u K, +S+—=0,entdo p=0;Sendo: p= ;- ————=
2 K, s?
Ki+S+—
Ky
Se K, =0,0u K +sz+i—0 entdo u = 0; Sendo: y = S
3 i ) 5 s K, , H ; P H= Hdx B +Ksz+i
N
S Ky
Sr
4 Se K, +S" =0,entdo u=0; Sendo: pt= 5, ——
K,+S"

N

S
5 SeS=0,ouK,=0,entdo £ =0; Sendo: = L, -|1-e K,

S
] i S (_Kj
Se $=0,0u K, +5=0,0u K, =0, entdo s =0:Sendo: 1=l " e
Kg+S§

S K,
7 Se K +5=0,0u K,+S5=0,entdo £ =0; Sendo: 1= - .
s i H H = Hmndx K,+S (KI-i-S]

1

g Se K .S =-1,entdo u=0;Sendo: y= ;0 —————
1+K,-G™"
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Anexo D - Tabela D1 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento (/) e suas equagdes
condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

Se K. +§=0,0uP,, =0,0u P

mdx

’ Sendo: 1= L 1- P
M= ax K,+S P

mdx

< P,entio u=0;

Se K, +S=0,0u P, =0,0u P, <P, entio u=0;

10 S p Y
Sendo: 4 = Lty 1=
K;+S P, ix

md.

S K

P'P
—.e
K;+S

11 Se K, +S5=0,entdo £ =0; Sendo: =t "

S Kp
K;+S P+Kp

12 Se K, +5=0,0ou P+K, =0,entdo ¢ =0; Sendo: p=

,
S P
13 Se K, +§=0,0uP,, =0,entdo £ =0; Sendo: u= 50—+ 1-

mdx

2
Se K, =0,0u KS+S+S—=0,0u P.=0,0ouP  <P,entio u=0;

1

14 5 S P
Sendo: U= Ly 4y 7 l—P
KS+S+S— e
Ky
SZ
Se K, =0,0u K, +S+K—=0,ou P.=0,ouP  <P,entdio u=0;
1
15 i S P r
Sendo: 1L = L4y 5 1_P
KS+S+S— e
K
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Anexo D - Tabela D1 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento (/) e suas equagdes
condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

s? -
Se K, =0,0u K, +S5+—=0,entdo x = 0; Sendo: ,u:,umdx;-e( K..P)
16 K, s?
Ki+S+—
K
S2
Se K, =0,0u KS+S+K—=0,0u P+K,=0,entdio u=0;
1
17 S K
Sendo: U= . P
H= Hmndx s2 P+Kp
Ki+S§+—
Ky
S2
Se K, =0,0u K, +S+—=0,0u P, =0,entdo £ =0;
I
S s P Y
Sendo: p= gy ——————5" 1- b
KS+S+S— e
Ky
Se K. +§=0,0u P+K,=0,0u P, =0,0u P, <P, entio u=0;
S K P
19 Sendo: p= 4,4, —P |-
KS+S P+KP Pmdx
Se K. +$=0,0uP, =0,0uP, <P,ouX,6, K =0,0uX, <X,entdo u=0;
P X
20 Sendo: H= S '[1— ]-(1— ]
Ks+S§ Bnax X max
Se K. +$=0,0u P, =0,0uP, <P,ouX,6 K =0,0uX, <X, entdo u=0;
21 r
S P X
Sendo: U = Ly -(1— J -[1— j
Ks+S§ Pnax X mx
Se K. +$=0,0u P, =0,0uP, <P,ouX,6 K =0,0uX, <X, entdo u=0;
22

q
S P X
Sendo: u= . 1= 1=
H = Hmndx K,+S ( P J ( Xma’xj

mdx
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Anexo D - Tabela D1 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento (/) e suas equagdes
condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

SCKS-FS:O,OUP :O’OuPWltiX<P’OUXma’x=O’OUX

madx

< X.,entdo u=0;

madx

“ Sendo: u=pu S [1 P )r (1 X ]q
- A= Fmax AT 1
Ks+S§ Bonax X max
2
Se K, =0,0u K| +S+S—=0,0u P, =0,ou P, <P,ouX,6,K =0,0uX, <X,
1
24
entdo 1 =0; Sendo: 1=t S {2 -(I—PP/ )(I—XX/ ]
KS+S+7 max max
Ky
2
Se K, =0,0u K| +S+Ii—=0,ou P, =0,ou P, <P,ouX,6, =0,0uX, <X,
1
25 r
P X
entdo w1 = 0; Sendo: i = L4,y S 2 -(l—P ’ j -(I—X / ]
KS+S+7 max max
Ky
2
Se K, =0,0u K| +S+S—=0,0u L. =0,ou P, <P,ouX,6, =0,0uX, <X,
1
26 q
P X
entdo w = 0; Sendo: 1L = L4y S 2 -[l—P , j-(l—X / j
KS+S+7 max max
K
2
Se K, =0,0u K| +S+Ii—=0,ou P, =0,ou P, <P,ouX,6, =0,0uX, <X,
1
27 r q
entdo 1 =0; Sendo: 1 = L1, S 7 1- P 1= X
S Bonax X mdx
Ki+S+—
K
Se K. X+S5=0,entdo u=0; u= ———
28 s lu /u :umax KSX+S

137



Anexo D - Tabela D2 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da
glicose( 1 ) e suas equagdes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

1 Se KS(G) +G =0, entdo g5 =0;Sendo: pyg) =ty ——

G2
Se K, , =0, o0u K, +G+ X =0, entdo p; =0;
l(e)
) . G
Sendo: LGy = Mg, * 2
K, +G+

56)
Ti6)

— Ko . G - 3 -0-
Se K, , =0, ou KSI(G + +K =0, entdo ;) =0;

3 G
Sendo: ;) = My
(6) o) G
K, +—294+ =
! . Kf(a)
o) } ~ G
4 Se KS(G) +G'9 =0, entdo My = 0; Sendo: Hi6) = Mg m

56)

G
K,(

5 Se G=0,o0u K,(G) =0, entdo Mgy = 0; Sendo: HiG) = Mg l1-e

G)

Se G=0,o0u Ks(a) +G =0, 0u KI(G) =0, entdo ,u(G)=O;

6 B G
G [ KI(G)}

Sendo: /u(G) = Hix -K—_’_G-e

S(6)

Se KS(G) +G =0, o0u KI(@) +G =0, entdo ;) =0;

! 2. _ G K1<a>
Senlor Moy = Hna g6 K +G
5(¢) I()
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Anexo D - Tabela D2 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da
glicose( 1 ) e suas equagdes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

e . B 1
g SeK, -G " =~1,entdo fy;)=0; Sendo: Lg) = Mg T o
1+ KS(G) -G
Se KS(G) +G=0,0u Pma,x(a) =0, ou Pmdx(a) <P, entdo py;=0;
’ Sena G 1 P
enao: =4 . - | 1=
:u(G) Honix KS(G) +G PmtiX(G)
Se Ks(c) +G=0,0u Pm(ix(t;) =0, 0u Pmdx(c) <P, entio p=0;
")
° Sendo: = G I- P
© He) luma'xK G P
S(G) m(lX(G)
K =0 5 =0: P — G “Kne) P
11 Se i T G =0, entdo My =03 Sendo: gy = M, e

K. _+G

‘S(G)

G . KP(G)
KS(G) +G P+K,,(G

12 Se KS(G) +G=0,0u P+ KP(G) =0, entdo Mgy = 0; Senio: H(G) = Mo *
)

Se KS(G) +G=0,0u Pma,x(a) =0, entdo fy;)=0;

(6)

13 16)
Sendo: u Y7, G 1 P
€nao: (G) = mdx . —
K, +G L

G2
Se KI(G) =0, o0u KS<G) +G+ X =0, ou Pma,x(c) =0, ou Pde(c) <P, entdo py;=0;
lte)
14 ) G P
Sendo: L) = My - o l—P—
K, +G+ ()
@) KI(G)
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Anexo D - Tabela D2 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da
glicose( 1 ) e suas equagdes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

G2

Se Kl(c) =0, o0u KS<G) +G+ X, =0,o0u Pmdx(G) =0,o0u Pde(G) <P, entio fyg) = 0:
(6)
15 o
enao: =y . - 11
(G) mdx 2 R
KS(G) +G+ G P"’d"(c)
I(g)
G2
Se K,(G)=0,Ou KS(G)+G+K1 zo’entao ﬂ(G):O,
(G)
1o G _
Sendo: fg) = My, * . e Fne )
KS(G) +G+
l(g)

G
Se K, =0,0u KS(G)+G+K =0,0u P+K, =0, entio fg=0;

I(6)
17 G Kp( )
Sendo: L) = My - — G
KS(G) +G+ G P+K"<c>
l(g)
G2
Se K,(G) =0, ou K‘Y(G) +G+ =0, ou Pma,x(G) =0, entdo ;) =0;
T
18 16)
Sendo: fg) = K G 1 P
€nao: (G) =Mt 3 . - _—
K +G+ G Pmﬂ(c)
.Y((J) K
I)
Se KS(G) +G=0,0u P+ KP(G) =0, ou Pma,X(G) =0, ou Pmdx(c) < P, entio My = 0;
19
Sendo: = 6 Krg 1- P
: IL[(G) Hax
KS(G) +G P+KP(G) Pma’)c(c)
Se KS(G) +G =0, o0u Pma,x(c) =0, ou Pma,x(u) < P,ou Xma,x(c) =0, ou me(c) <X,
» ta 0; Sendo G 1 P 1 X
entio =0 ; Sendo: =4 . - Jd1- 1
H) Hic) = Hinx KS(G) +G Pma’X(G) i)
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Anexo D - Tabela D2 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da

glicose( 1 ) e suas equagdes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

Se KS(G) +G=0,o0u Pmdx(u) =0, ou I)ma’X(G) <P,ou dex(u) =0, ou Xma,x(a) <X,
G p ) X
21 5 5
entao =0; Sendo: =4 . - 1= 1=
Hc) HiG) = Hiax K +G { I J ( X J
S(G) maxm) maX(G)
Se KS(G) +G =0, o0u Pmdx(G) =0, o0u Pmu,x(G) <P ,ou dex(c> =0, ou mer(a) <X,
G P x |
22 5 —_0- . _
entdo =0; Sendo: =4 . - 1= 1=
A(G) me(G) mﬁlX(G)
Se KS(G) +G =0, o0u Pma,x(c) =0, ou Pma,x(c) < P,ou Xma,x(c) =0, ou Xma,x(o) <X,
G p n6) ¥ 4(c)
23 ~ _0n. 5. _
entdo =0; Senio: =4 . - 11— 11—
Hc) HiG) = Huax K +G { I J { X J
5(6) maxg) max )
G2
Se K, =0,ouK,6, +G+ =0,ouP, =0,0uP, <P,ouX =0,
©) S(a) Kz( ) (©) (©) (©)
ou de»qc) < X , entdo Mgy = 0;
24
G P X
Senio: =4 . - 1= 1=
Iu(G) /umax G2 ( P o J [ X - J
KS(G) +G+ max(c) max(c)
I(g)
G2
Se K, =0,ouK, +G+ =0,ouP, =0,0uP, <P,ouX =0,
©) S(a) Kz( ) (©) (©) (©)
ou Xméxm) < X , entdo Mgy = 0;
25
a)
G P X
Sendo: =4 . - 1= 1=
Hi) = Hupax G2 ( P } [ X J
KS(G) +G+ max(c) max(g)
l(c)
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Anexo D - Tabela D2 — Equacdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da
glicose( 1 ) e suas equagdes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

2

Se K, =0,0uK, +G+ G =0,ouP, =0,0uP, <P,ouX, =0,
(©) ©) K, ©) (©) ©)
ou X, 5, <X, entdo pyg) = 0;
26
q(G)
Sendo: 4, Y7, G 1 P 1 X
endo: L) = My, - —-|1- J1=
K, +G+G— P’W(G) Xma’f(c)
(©) K,
G2
Se K, =0,ouK, +G+ =0,ouP, =0,0uP, <P,ouX,, =0,
(©) ©) K, ©) (©) ©)
ou X, 5, <X, entdo fyg) = 0;
27
G p () x 9
Sendo: L) = My, - o I—P—] {1— ¥ J
KS'G) +G+ max g, max g,
L)
G

Se K. .X + G =0, entdo =0 Senio: =l
28 %) H) Hie) = H K, X+G
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Anexo D - Tabela D3 — Equacgdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da
frutose ( 4, ) e suas equagOes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

1 Se F =0, o0u K‘v(,.-) + F =0, entdo Hir) =0; Senio: Hiry = Mgy -(1——)-1(—
S(

2

Se F=0,0u K,(F) =0, ou KS(F)+F+

2
Sendo: f(p) = My -(1—%)- F

=0, entdo g =0;

L)

K, F
Se F=0,o0u KI(,.-) =0, ou KSI(F +%+K—=O, entao 44y =0;

Itr)
3 ) G F
Sendo: L p) = My 1—; . X

5 Se F=0,o0u KI(F) =0, entdo gy =0; Sendo: L) = 4 -(1——)- l-e

Se FF=0,ou KX(F)JrF:O,ou K,(F) =0, entdo g ;) =0;

Sendo: f(py =ty | 1

Se F=0,o0u KX(F)+F=0,0u K,(F)+F=O,ent€10 My =0

! o |G\ __F K,
SN0 My = Hois \ 1 e F | K, +F
‘Y(F)

Iir)

143



Anexo D - Tabela D3 — Equacgdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da
frutose ( 4, ) e suas equagOes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

Se F=0,0u K, -F" = —1, entdo gy =0;

° Sendo: 4 py = My -(1—2) !
F)1+K, -F"
Se F=0,0u K, +F =0, ou P, =0, ou Py, <P,
9
N0 A = 03 Sendo: L) = Hnt '[1_%) Kx(f-lr F {1_ RnZ(F)J
Se F=0,0u K, +F =0, ou L. =0, ou P, <P,
10

r)
- _ G F P
entao ﬂ(F):O;SenaO: /U(F):ﬂ’”dx(l_gj.l{ +F.[I_P J
5 X(F)

F) madx

Se F=0,0u KS(F)+F=O,ent€10 My =03

11 F o
Sendo: Lpy = My .(1_2)—.3 KnryP

Se F=0,o0u KS(F)+F=O,0u P+KP(F) =0, entdo ,u(F)=O;

12 Sen . G F KP(F)
enao: =u |1-=]1 X
Ay = Hoac " 2 77p K, +F P+K,
Se F=0,ou K‘Y(F) +F=0,0u Pma,x(F) =0, entdo ) =0;
13 r)
Sendo: = 1—g F 1- P
: :u(F) Hinix F KS(F) +F Pma’)c(F)
F2
Se FF=0,0u K,(F):O,ou KS(F)—FF—F =0, ou Pmmzo,
Iir)
14
F P
ou PmciJ((F) <P, entdo y ) = 0; Sendo: Mgy = Mg 1—g . — [ 1-—
F F P
K, +F+ max(r)
S(F) K
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Anexo D - Tabela D3 — Equacgdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da
frutose ( 4, ) e suas equagOes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

2

Se FF=0,0u K,(F)zo,ou KS(F)+F+ =0, ou PnuiX(F):O’
Itr)
ou Pma'x(,,-} < P, entdo p) =0;
15
G F p )"
Sendo: =u | 1-—1 41—
/l’l(F) /’lmu,\ ( FJ F2 ( P ] }
KS(F) +F + max(r)
Ir)
F2
Se F=0,0u K,(F)=0,ou KS(F)+F+ =0, entdo g ;) =0;
Itr)
16 F )
Senio: Ky = Mg (1_%j FE '6( Kr)-P)
KS(F) +F+—
K’(F)
F2
Se F=0,0u K,(F) =0, ou KS(F) +F + =0, ou P+KP(F) =0, entdo ) =0;
Ir)
Y Sendo: = MU (1 Gj F K,
CHF) T Mmac | YT S| 5"
F K, +F F7 Ptk
Ir)
2
Se F=0,ou K,(F):(),ou KS(F)+F+ =0, ou Pmdx(F):O,
I
18 G F p )
entdo i =0; Sendo: fyp) =M, -(1—;) I 1—(—}
Ks +F+ max(g)
(F) K[(F)
Se F=0,o0u KS(F) +F =0,0u P+KP(F) =0, ou Pmdx(F) =0,
o ou P, <P,entdo gy =0;

Sendo: = -l—g- F_ Ka, 1- P
R R K, +F P+K, | P
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Anexo D - Tabela D3 — Equacgdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da

frutose ( 4, ) e suas equagOes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

Se F=0,0u K‘Y(F) +F:0,0u Pm(iX(F) :0,0u Pma'x(F) <P,

ou X’"‘WF) =0, 0u X'Wm <X ,entdo p) =0;
2 G F P X
Sendo: =4, . |1-—1 d 1= J1=
S(F) max(r) mdx g
Se F=0,ou KS(F) +F=0,0u Pm(ix(F) =0, o0u PmaX(F) <P,
ou dex(F) =0, ou Xma,xm < X , entdo Hirpy = 0;
21 G - b ) Y
Senao: =u . 1==1 J1- J1-
lu(F) lumax ( Fj K T F ( I } ( ' J
S(F) maxp) maxp)
Se F=0,o0u KS(F) +F=0,0u Pde(F) =0, ou Pmaxm <P,
ou X, =0,0uX,, <X, entio s =0;
22 o . . . »
Sendo: =y |1-=1 J1- 1=
IU(F) Hinix ( F} KS(F) +F ( Pma'X(F) J [ deX(F) J
e F=0,o0u KS(F) +F=0,0u Pma,x(F) =0,ou Pma,x(F) <P,
ou X"“”(F) =0, 0u X"W(F) <X, entdo Hpy = 0;
23 G F P r) X q(r)
Sendo: =u |1-=1 J1= 1=
S(F) max(p) Max(p)
F2
Se F=0,ou K,(F) =0, ou K_Y(F) +F + =0,o0u Pmdxm =0, ou Pméxm <P, ou
24 Ir)

X : =0,o0u dex(li) <X ,entdo ) =0;

ma’x( F
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Anexo D - Tabela D3 — Equacgdes da velocidade especifica de crescimento relativa ao metabolismo da
frutose ( 4, ) e suas equagOes condicionantes, conforme empregadas no programa FERMENTA.

F P X
Senao: IU(F):/uma’x.(l_gj' F2 [1— ]{1— J
i K, +F+—— Foisi X

Itr)
2
Se F=0,0u K, | =0, ou K,, +F+ =0, ou P, =0, ou P, <P, ou
Itr)
X =0,ouX . <X, entdo ,u(F)zO;
max(p max(p
25
r)
Sendo: ) :,umdx-(l—g) F > -{1— P } -[1— X J
F KS( )+F+ F Pde(F) chiX(F)
Itr)
2
Se F=0,0u K, | =0, ou K, +F+ =0, ou L. =0, ou P, <P, ou
Itr)
X =0,ouX . <X, entdo Hr) =0;
max(p max(g
26
G F P x "
Sendo: fp) = -(1——) 7 -(1— }-(1— J
F KS( )+F+ Pde(F) chix(F)
Itr)
2
Se F=0,0u K, =0,0uK, +F+ =0,0u P,  =0,0up, <P, ou
Ir)
X . =0,0u X . < X,entdo Hr) =0;
max(g) max(g)
27
G F p )" x "
Senéo:u(F)zymdx-(l——) > -(1 ] .[1— J
F K +F+L Pmcix(ﬂ Xma'x(F)
Sk
Ir)
Se F=0,0u K, .X+F =0,entdo u 0; Sendo: u Y7, (1 G] F
28 =Y, )’ =Y, (F) = Ys B G Rt B = R —
F KS(F).X +F
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Anexo E

Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0 Kiw Koy Kiw Kiw Kiw  Puw  Xuw  I'e qw Dq De Dp Dx  Class.
GOL+F0T - = 738 - e e o e e e e 463 - - e - - 619 555 471 13 385
GOL+F02 == == 724 e e e e e e e e 59 53 e e e e e 631 74 332 10 274
GOI+F03  «= w74l e e e e e e 2400 e 009 e e e e . 622 111 322 11 318
GO1+F04  —= o T2 e e e e e e e e 16 e e e e 009 - 630 108 328 11 324
GOL4F05 - e T3] e e e e e e e e e 488 e e e e 619 579 479 14 427
GO1+F06 - == 722 e e e e e e ee e 95 38 e e e e e 631 93 330 10 309
GOL4F07 <= e 123 e e e e e e 16 63 e e e e e e e 632 63 328 11 267
GO1+F08  —=  —= 722 e e e e e e e ee 18 e e e e 013 629 119 330 11 331
GO14F09 - e T3 e e e e e e e e 463 @ e e e e 619 555 471 13 415
GO14F10 - w738 e e e e e e e e 463 e e @ - 00— 619 555 471 13 386
GOI+F11 == w= 738 e e e e e e e e 462 e 00 e e e 619 555 470 13 387
GOI+F12  w=  we 729 e e e e e e e e 00 e 39 e e e . 626 390 406 13 368
GOI+F13  —= w73 e e e e e e e e 00 e e 265 - 005 - 622 224 353 12 345
GO1+F14  —= = 725 e e e e e e e e 00 16 e 118 e o 630 47 322 11 249
GOI4F15  w= o 726 e e e e e e e 00 81 - 230 - 25 .- 630 46 323 11 242
GO1+F16 - == 719 e e e e e e e e 00 21 003 e e e 632 195 357 12 342
GOL+F17  —=  om 126 e e e e e e e e 00 A1 33 e e e e 630 45 325 11 240
GO1+F18 - w725 e e e e e e e e 00 81 - 132 - 081 - 630 46 323 11 243
GOL4+F19 = o 729 e e e e e e e e 00 = 39 >0 e e e 626 390 406 13 377
GOL+F20 - == 750 e e e e e e e e 102 e - @ 30 - - 617 648 490 14 463
GOL+F21 = = 751 e e e e e e e e 102 e = @ 30 - - 617 647 489 14 459
GO1+F22 == em T30 e e e e e e e e 00 e - @ 40 - 34 623 261 364 12 354
GO1+F23 == cw 43 e e e e e e e e 00 e - @ 3 00 31 619 251 353 12 346
GOL+F24  —= o T25 e e e e e e e e 00 17 - 445 32 e .- 630 49 322 11 260
GO14F25  —=  ww 125 ee e e e e e e e 00 17 - 468 33 13 - 630 48 323 11 258
GO14F26 - w125 ee e e e e e e e 00 17 - 467 32 - 098 630 48 323 11 259
GO14F28 - e 742 e e e e e e e e 22 e e e e e o 618 640 497 14 449
GO2+F01  —= w179 51 e e e e e e e 448 e e e e e e 22 133 283 45 198
GO24+F02  w-  ee 252 61 e e e e e e e 295 13 e e e e e 12 95 251 49 122
GO24F03 - e 282 60 - e e e e 18T 00 - 013 e e e e e 1170 235 48 97
GO2+F04  —-  am 258 62 e e e e e ee 56 e e e e e 042 - 14 53 223 50 74
GO24F05  —= = 205 53 o e e e e e e e 489 e e e e w21 141 275 48 204
GO2+F06 - - 240 60 - < e e e e e 260 88 e e e e e 11 88 249 49 112
GO24F07 == e 255 62 e e e e e 192 3T e e e e e e e 14 T4 234 49 107
GO2+F08  —= = 255 62 e e e e e e e 556 e e e e 042 - 14 53 219 49 75
GO2+F09 - == 205 54 o« e e e e e ee 451 e e 3@ e e 13 139 259 48 190
GO24F10 - == 205 54 = e e e e e ee 450 e e Sy = 00 - 13 139 258 48 191
GO2+F11 = = 148 46 e e e e e e e 00 e 005 e e e e 75 249 190 44 226
GO24F12 - - 193 53 e e ee e e e e 40 e 44 e e e e 1339 199 49 62
GO2+F13 - wo 211 56 - e e e e e e 34 e e 411 - 004 - 82 38 231 47 52
GO2+F14 == = 249 61 - e e e e e e 81 12 e 88 e e e 12 42 218 50 66
GO2+F15  —= == 243 60 - e e e e e w00 15 - 100 - 16 - 11 27 202 50 41
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0  Kinw Ky K Kiw Kip Pow Xew Te qr) D¢ Dg Dp Dx  Class
GOZ4F16 = = 2290 58 e e e e e e w27 24 003 - - o 89 19 197 50 21
GO2+F17 == e 229 58 e e e e e e e 73 5T 86 e e e 89 18 201 50 17
GO24FI8  ««  ww 220 57 e e e e e e w090 182 - 89 o 56 - 82 32 219 48 46
GO24F19 = w189 53 e e e e e e e 00 e 39 S e e e 12 22 191 48 32
GO24F20 w195 50 e e e e e e e 00 e e 13225 e e 34 156 205 44 219
GO24F21 = e 199 52 e e e e e e e 00 e e 250 26 33 - 24 135 193 46 201
GO24F22 o« e 223 57 e e e e e e e 00 e w266 46 -~ 38 85 31 206 48 44
GO24F24 = e 243 60 e e e e e e e 00 24 e 90 46 - - 11 32 209 50 50
GO24F28 = e 199 53 e e e e e e e 21 e e e e e e 16 162 259 49 212
GO3+F01 86 00 - 006 - e e e e e e 485 e e e e e e 120108 211 51 132
GO3+F02 87 00 - 007 - e e e e e e 302 13 e e e e w23 65 204 52 106
GO3+F03 28 34 - 007 - e e e e 201 00 e 013 e e e e e 90 52 215 49 69
GO3+F04 38 282 - 006 - e e e e e e 4T e e e e 037 - 88 46 215 50 67
GO3+F05 0,0 00 - 0,06 - e e e e e e e 460 e e e e e 16 113 217 51 166
GO3+F06 77 00 - 007 e e e e e e e 268 89 e e e e 19 59 198 52 94
GO3+F07 40 00 - 007 - e e e e 235 50 e e e e e e 10 56 213 50 71
GO3+F0S 0,0 00 - 0,06 - e e e e e e 376 e e e e 095 .- 16 91 218 50 121
GO3+F09 0,0 00 - 006 - e e e e e e 28 e e @ e e e 16 111 194 47 161
GO3+F10 0,0 00 - 007 = e e e e e e 451 e o e e 00 - 16 104 219 50 129
GO3+F11 00 010 - 0,06 - - o e e e e 00 e 005 e e e .- 40 343 110 55 229
GO3+F12 12 00 - 006 = e e e e e 00 e 38 e e e e 78 21 147 53 24
GO3+F13 27 00 - 007 - e e e e e e 00 e e 166 - 006 - 82 14 164 52 6
GO3+F14 35 187 - 007 - e e oee e e e 12 11 = 89 e e e 96 31 193 50 48
GO3+F16 38 0,0 = 0,07 o e e e e e e 00 30 003 - e e e 92 20 142 54 25
GO3+F17 56 00 = 007 e e e e e e e 12 44 10 e e e 14 11 162 54 13
GO3+F19 220 00 - 0,09 - e e e e e e 00 e e @ e .o 100 86 129 73 215
GO3+F20 289 0,0 - 0,00 - e e e e e e 7T e e o 28 - - 140 328 206 82 235
GO3+F28 280 0,0 - 0,10 - e e e e e e 22 e e e e e e 139 297 207 82 233
GOA4FOL = we 295 e e e e 076 e e e 455 e e e e e e 354 370 300 11 310
GO44F02 w116 e e e e 052 e e e 206 85 e e e e e 170 40 198 69 224
GO44+F03  wr ee S8 e e e e 034 - 356 00 e 030 e e e e .= 75 93 163 63 208
GO44FO4 < ee 22 e e e e QU0 e e e AT e e e e 000 - 15 103 214 48 127
GO44FO0S o e 1T e e e e 002 e e e e 474 e e e e e 14 115 212 52 168
GO4+F06 - e 23 e e e e 000 e e e 287 100 e e e e 14 61 207 50 88
GO4+FO07  w=  ee 22 e e e e 000 e 239 51 e e e e e e e 14 54 206 50 78
GO44FO8  «w e 22 e e e e 00 e e e 79 e e e e 051 - 13 36 191 50 56
GOA+F09 < ee 19 e e e e 005 e e e 449 e e oo e e e 16 107 207 52 148
GOMFI0 < we 19 e e e ae 005 e e e 452 e e e e 00 - 16 107 208 53 143
GO44FIl o e 16 e e e e 000 e e e 00 e 005 e e e e 48 334 116 55 228
GO4+F12 = e A8 e e e e 004 e e e 00 e 38 e e e . 95 22 151 54 29
GO4+F13 = e 66 e e e e 03T e e e 00 e e 159 e 007 - 90 33 144 66 139
GO44F14 o e 6l e e e e 036 e e e 1T 1 e 93 e e e 83 18 173 62 115
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0  Kinw Ky K Kiw Kip Pow Xew Te qr) D¢ Dg Dp Dx  Class
GOAHFI5S o= = 61 e e e 036 e - - 81 11 - 90 - 10 - 8 16 179 63 113
GO44F16  « e 53 e e e e 032 e e e 19 16 002 e e e e 68 12 165 62 9

GO44F17 o e 5L em e e e 031 e e e 17T 31 14 e e e e 64 92 161 62 85

GO44FI8  w w51 e e e ee 031 e e e 070 14 - 87 - 078 - 64 14 163 60 95

GO44F19 o e 46 e e e e 028 e e e 00 e 39 o0 e e e 54 48 128 65 119
GO44F20 = e 4T e e e e 028 e e e 44T e e 0 0 e e 59 133 175 63 220
GO44F21 - e 45 e e e e 272 e e e M8 e e >0 0 00 - 56 131 175 62 216
GO44+F22 e e 46 e e e e 27T e e e 446 e e @ w00 59 131 178 63 218
GO44F24 = e 19 e e e e 005 e e e 19 20 - 89 56 - .- 100 22 187 50 31

GO44+F28 o e AT e e e e 003 e e e 21 e e e e e w15 138 202 53 194
GOS+FOL  w= - ee 764 e e e e e e 463 e e e e e e 650 573 489 14 437
GOS4F02  we e e TSL e e e e e e e 628 5S4 e e e e e 662 77 341 11 325
GOS4FO3  w e e TI0 e e e e e 4300 e 000 e e e e e 652 158 346 11 340
GOS+F04  —r e e A8 e e e e e e e 19 0U4 e e e e e 660 133 347 12 339
GOS4FOS  wv e e 764 e e e e e e e e 48T e e e e e 650 598 499 14 448
GOS+F06 - e e TAY e e e e e e e 8T 3T e e e e . 663 98 344 11 334
GOS+FO07T < ee e MY e e e e e 14 61 e e e e e e e 664 67 341 11 317
GOS4FO8  wv w749 e e e e e e we AL e e e e 00 - 660 99 339 11 333
GOS+F09  «= o em 764 e e e e e e 463 e e o e e e 650 573 489 14 439
GOS+F10  «= - e 764 e e e e e e e 463 e e o e 00 - 650 573 489 14 438
GOS+F1L < we e 830 e e e e e e e 00 e 005 e e e e 674 1150 579 16 487
GOSAFI2  w e e T56 e e e e e e e 00 e 39 e e e e 656 409 428 14 382
GOS4FI3  we  we e T e e e e e e w456 e e 0 e o e 649 575 487 14 440
GOS+F14  «= o ee 756 e e e e e 00 T e 133 e e 660 53 347 11 289
GOS4FIS  wv  we e TSL e e e e e e e 00 75 - 186 - 17 - 662 50 33 11 284
GOS+F16 < we e A8 e e e e e e e 00 11 002 e e e e 663 61 33 11 307
GOSAF1T e e e ISL e e e e e e e 00 10 41 e e e e 662 49 336 11 283
GOS+F18 < we e T50 e e e e e e e 00 80 - 140 - 078 - 662 50 335 11 285
GOSAFL9  we e e TS e e e e e e e 00 e 39 o e e e 65T 409 427 14 383
GOS+F20  «= o ee 765 e e e e e e e 459 e e e 3o - - 650 575 490 14 441
GOS+F2l <= e e T82 e e e e e e e 76 e e o 28 00 - 648 692 515 14 471
GOS+F22 <= ee e T62 e e e e e e e 00 e e e 29 w19 651 384 408 13 380
GOS+F23 <= e e U6 e e e e e e e 00 e - o 28 00 18 650 412 415 13 381
GO5+F24  «= e ee ISl e e e e e e e 00 79 - 132 226 - - 662 51 33 11 288
GO5+F25  «= o ee ISl e e e e e e e 00 82 -~ 137 198 11 - 662 51 335 11 286
GO54+F26 <= e e TS e e e e e e e 00 8 - 132 130 -~ 062 662 51 33 11 287
GOS+F28  «= e ee 766 e e e e e e e 22 e e e e e o 649 660 514 14 467
GOG+FO1 - ww 189 4T e e e e e e e M8 e e e e e e 14 140 259 49 196
GO6+F02  —e e 222 53 e e e e e e e 293 13 e e e e e 14 92 246 50 120
GO6+F03 - w= 213 52 e e e e e 105 00 e 010 e e e e e 13 71 235 49 99

GO6+F04  ww  ww 222 53 e e e e e ee e 83 e e e e 041 o 14 52 222 49 70
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio

KI(G)

Kig

Ks(G)

Kic)

Kp((‘-)

met G)

me((;)

r'e)

46

KI(F)

KZ(F)

Ks(F)

Ki(F)

KP(F)

P mx(F)

XleF )

I'e

qw

D¢

Dg

Dy

GO6+F05  — - 189 47 = o e o e e e 469 e e e e 14 149 258 49 205
GO6+F06 - e 219 52 e e e e e e e 258 8T e e e e 13 84 242 49 111
GO6+F07  —= e 223 53 e e e e e 194 38 e e e e e e 15 71 235 50 103
GO6+F08 - == 211 51 e e e e 7 Y V- S 11 56 225 48 76
GO6+F09 - - 184 46 e e e e e e e 450 e e 300 e e e 15 140 263 48 197
GO6+F10 - w150 41 e e e e e e e 455 e e 0 - 00 - 34 141 296 43 211
GO6+F11 == = 152 40 e e e e e e e 26 e 004 e e e .. 86 321 246 46 231
GO6+F12 - - 184 46 e e e e X T X U U 1M 25 185 49 38
GO6+F13 - e 189 4T e e e e - e e 00 e e 126 - 0,09 - 12 38 19 47 57
GO06+F14 - e 214 51 e e e e 6 1 R — 12 41 218 49 65
GO6+F15 - e 213 51 e e e e e e e 54 13 e 88 e L1 e 1M 39 213 48 60
GO6+F16 - == 213 51 e e e e - e e 76 13 001 e e e e 12 59 231 49 84
GO6+F17 == = 206 50 e e e e e e e 75 55 88 e e e 10 18 198 51 22
GO6+F18 - == 208 50 e e e e e e e 00 18 e 88 e 061 - 1 29 207 49 47
GO6+F19 - e 185 4T e e e e e e e 00 e 39 300 e e e 1M1 2 183 50 39
GO6+F20 - - 180 45 e e e e e e e 84 e e 0 29 e .- 23 165 256 48 217
GO6+F21 - e 166 43 e e e e - e e 00 e e 297 29 61 -~ 37 132 204 44 209
GO6+F22 - ww 193 48 e e e e e e e 00 - .- 288 32 .- 22 100 42 204 48 6l

GO6+F24 = e 204 50 e e e e e e e 00 41 e 102 32 e e 99 30 208 49 45
GO6+F28 - w185 46 e e e e - e e 21 17 166 258 49 214
GOT+F01 37 40 o= e e e e e e e e 448 e e e e e e 211 171 492 38 227
GOT+F02 24 0,12 = e e e e e 7 JD U WU 17 6 202 50 102
GOT+F03 23 001 === e e e e e 119 00 e 010 e e e e 16 58 215 51 87
GO7+F04 34 020 == s e e e e e e e 290 - e e - 089 .- 41 80 193 58 136
GO7+F05 33 0,19 = e e e e e e e e e 475 e e e e e 34 131 181 59 207
GO7+F06 46 028 === s e e e e e e e 24879 e e e e . 55 45 189 56 116
GOT+F07 57 034 o= e e e e e 174 32 e e e e e e e 76 32 180 59 123
GO7+F08 58 034 == o e e e e e e e 108 e e e e 060 - 75 35 161 61 125
GOT+F09 35 021 === e e e e e e e e 454 e e 30 e e w38 123 178 59 203
GO7+F10 21 0,08 === == e e e e e e e 456 e e 30 e 00 e 15 111 196 53 160
GO7+F11 18 0,04 == == e e e e e 428 e 00 e e e 15 114 206 52 162
GOT+F12 92 11 = e e e e e e e e 450 - 00 e e e e 67 118 234 49 156
GO7+F13 92 11 = e e e e e e e e 452 e e 30 - 30 e 67 118 234 48 152
GO7+F14 113 14 = e e e e e e e 50 12— 86 e e e 30 34 204 48 40
GO7+F15 106 13 = e e e e e e e e 00 14 - 9% - 13 - 18 25 191 48 18
GO7+F16 101 12 = e e e e e e e e 40 24 003 e e e e 12 15 183 50 1

GO7+F17 107 13 13 44 11 2,0 17 182 50 2

GO7+F18 107 13 o= e e e e e e e e 00 16 - 86 - 071 - 19 25 191 48 19
GO7+F19 80 10 === s e e e e e e e 00 - 44 504 - e e 47 26 162 47 28
GOT+F20 92 11 == e e e e e e e e 452 em e 30 @ e e 67 118 234 45 154
GO7+F21 89 11 == e e e e e e e e 241 - - @ 50 00 .- 78 124 232 48 178
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.
— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0  Kinw Ky K Kiw Kip Pow Xew Te qr) D¢ Dg Dp

Dx

Class.

GO07+F22 92 11 452 —>®© o 0,0 6,7 118 234
GO07+F24 108 13 0,0 18 86 69 2,1 28 194
G07+F28 85 11 21 10 142 233
GO8+F01 - 129 - 054 - 430 184 252 219
GO08+F02 - 111 — 051 - 211 85 164 40 191
G08+F03 82 0,43 121 0,0 0,11 118 22 179
GO08+F04 70 0,39 74 0,50 97 26 161
GO08+F05 37 0,22 463 48 130 187
GO08+F06  --- 46 —-— 028 - - 240 80 58 4 201
GO8+F07 53 0,32 179 33 69 33 181
GO08+F08 53 0,32 44 0,36 69 22 17
G08+F09 16 0,01 452 — @ 15 105 217
GO08+F10 19 0,52 452 - Do e 0,0 13 109 203
GO8+F11 18 0,04 430 0,0 13 15 203
GO8+F12 18 0,05 0,0 38 9,2 23 144
G08+F13 20 0,07 456 - SD® - 0 - 15 110 199
G08+F14 - 22 — 010 - 4.8 12 86 14 25 182
GO08+F15 - 22 - 010 - 4,1 12 85 1,0 14 25 173
G08+F16 23 0,11 6,9 21 0,03 15 11 161
GO08+F17 21 0,09 53 20 27 13 30 188
G08+F18 21 0,09 0,0 12 84 0,98 13 23 184
GO08+F19 - 60 - 035 - - M3 - 3o 5w - 81 149 177
GO08+F20 17 0,02 42 —>® 26 26 172 194
GO8+F21 17 0,02 42 > o 26 0,0 26 172 195
GO08+F22 26 0,13 143 - Swo 37 L1 26 133 183
G08+F24 16 0,02 0,0 32 94 36 10 20 186
GO8+F28 18 0,04 21 16 137 198
G09+F01 738 > 463 619 555 471
G09+F02 726 > o 69 55 630 75 330
G09+F03 721 - S0 - 0,0 0,0 0,08 630 89 324
G09+F04 721 Y 11 0,0 630 89 325
G09+F05 737 - 0 - 488 619 579 479
G09+F06 729 - 0 - 65 33 629 107 335
G09+F07 - - 724 - 0 - 33 82 - 630 64 324
G09+F08 722 R X 11 0,0 629 89 324
G09+F09 738 - 463 —>® 619 555 471
G09+F10 738 —® 463 —>® 0,0 619 555 471
G09+F11 739 >0 438 0,0 618 575 476
G09+F12 730 > o 0,0 39 625 391 407
G09+F13 739 > 460 —> o — 618 555 469
G09+F14 725 R 0,0 7,6 118 630 47 322

438

49
8355
68
6,5

6,0
57
58

51
52

54
53
5,1
5,0
54
5,1
5,1
6,7
53
53
5,6
4,9
53
13
10
11
11
14
10
11
11
13
13
13
13
13
11
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153
27
193
234
223
183
145
213
117



Anexo E

Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0  Kinw Ky K Kiw Kip Pow Xew Te qr) D¢ Dg Dp Dx  Class.
GO9+FIS <= we 725 e o S e e e e e 00 76 - 127~ 11 - 630 46 322 11 247
GO94F16  « w726 e e @ e e e e e 00 T3 001 e e e e 630 48 326 11 256
GO94F17  w w126 e e @ e e e e e 00 11 3T e e e e 630 45 325 11 239
GO94F18  w= = TS e e > e e e e 0 83 - 129 - 08 - 630 46 323 11 245
GO94F19 w729 e e > e e e e e 00 e 39 o0 e e e 626 390 406 13 378
GO9+F20  w= - 759 e et 3w e e e e e 61 e e e 2T e e 618 692 497 14 470
GO94F21 w759 e e 3w e e e e e 6l e e e 2T 00 - 618 692 497 14 469
GO94F22 <= e 726 e e @ e e e e e 00 e e oo 195 - 22 626 195 348 12 341
G09+F24 = = T8 e e 3w e e e e e 00 10 - 145 67 - - 630 47 324 11 283
GO9+F28  w- . TA2 e e Sy e e e e e 22 e e e e e e 618 640 497 14 455
GI04FO1 = «« 738 e e 3w e > e e e 463 e e e e e e 619 555 471 13 388
GI04F02 = e 726 e e 3@ e >0 e e e 69 55 e e e e e 63075 330 10 271
GIOHFO03  wr e T2l e e a0 e 00 00 e 008 e e e e e 630 89 324 11 290
GI0+F04 = e T e e y@ e a0 e e e A1 e e e e 00 - 630 89 325 11 297
GI04F05  —= w737 e e @ e > e e e e 488 e e e e e 619 579 479 14 428
G10+4F06 = e 722 e e @ e @ e e e 68 33 e e e e e 633 102 336 10 320
GI04F07 = = 724 e e @ e @ e 3 81 e e e e e e e 630 63 323 11 265
GI04F08 = w« T2l e e 3@ e > e e e Al e e e e 00 - 630 89 325 11 298
G104F09 - = T8 e e @ - @ e e e 463 e e @ e e - 619 555 471 13 393
G104F10  — T8 e e @ - @ e e e 463 e e @ - >0 - 619 555 471 13 394
GI4FIl = w739 o e @ e > e e e 438 e 30 e e e e 618 575 476 13 424
GIO+F12 <« e 729 e e 3w e @ e e e 30 e 39 e e e . 626 390 406 13 375
GI4F13 <= = 138 e e @ e @ e e e 463 e e o - oo - 619 555 471 13 395
GIO+F14 o e 726 e e 3@ e e e e e 00 73 001 e e e e 630 48 326 11 255
GI04F16 = w726 = e 3@ e > e e e 00 11 3T e e e e 630 45 326 11 238
GI4F17 = e 729 e e 3w e > e e e 00 13 28 e e e e 628 50 322 11 257
GI0+F19 == cm 729 e e 30 e @ e e e 30 e 39 @ - o - 626 390 406 13 376
G10+F20  —= = 759 e e @ e D@ e e e 61 e e e 2T e e 617 692 497 14 468
G10+4F28  — e 742 e e @ e @ e e e 22 e e e e e e 618 640 497 14 450
GUAFOL  w= o 397 e 002 e e e e e e 56T e e e e e o 1619 1063 1037 22 489
GII+F02 = —w 546 o 001 e e e e e e 12 43 e e e e e 1070 126 477 13 426
GUI4F03 < e T2 e 00 e e e e 00 00 e 008 = e e e 630 89 324 11 291
GUI4+F04 w124 e 00 e e e e ae e 16 e e e e 010 - 628 113 328 11 326
GII4FO05 < we 716 e 00 e e e e e e e 493 e e e e e 660 604 503 14 462
GIL4F06 =  «w 725 e 00 e e e e e e 59 32 e e e e e 632 113 341 10 330
GU4FO0T o we 0T e 00 e e e e 23 0 e e e e e e e 669 68 338 11 323
GII4F08 < we 703 e 00 e e e e e e 15 e e e e 008 - 669 119 344 12 338
GI4F09 o e TNT e 00 e e e e e e 468 e e o0 e e e 660 579 495 14 445
GUA4FI0  w=  — TIT e 00 e e e e e e 467 e e e e 00 - 660 579 495 14 442
GI4FIl = e 739 e 00 e e e e e e 438 e 00 e e e e 618 575 476 13 423
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio Kig Koo Ko Ko Ko Puwo Xwo Yo o Kiw Ky K Kp Ky Pup Xuw Ie qm D¢ Dy Dy Dy  Class.
GILFI2 = o 729 o 00 e e e e e e 00 e 39 e e - - 626 390 406 13 369
GI4FI3 o« T3 e 00 e e e e e e 00 e e 168 e 007 - 619 303 369 12 360
GI4FI4 o e 705 e 00 e e e e e e 00 73 e 124 e e e 60 51 335 11 303
GI4FIS o w705 we 00 e e e e e e 00 T4 - 186 - 17 - 610 50 33 11 301
GU+F16 = =  T16 = 00 e e e e e e 116 70 00 e e e 664 115 345 11 337
GI4FIT e e 706 w00 e e e e e e 00 94 45 e e e e 670 49 338 11 300
GI4FI8 = w705 w00 e e e e e e 0075 e 132 - 090 - 670 51 33 11 302
GI4F19 o e 71T e 00 e e e e e e 468 e >0 >0 e e e 660 579 495 14 446
GI4F20 o e TNT e 00 e e e e e e 46T e e 0 0 e e 660 579 494 14 447
GUA4F2l o e TUT e 00 e e e e e e 467 e e @ w00 - 660 579 494 14 443
GU4F2 o e TUT e 00 e e e e e e 467 e e m@ w00 - 660 579 494 14 444
GUI4F24 = w705 e 00 e e e e e e 00 11 - 198 49 - - 670 52 337 11 304
GU+F28 - we 519 e 00 e e e e e e 21 e e e e e e 10 162 229 53 210
GI2Z4F01 = w38 e > e e e e e e 463 e e e e e e 619 555 471 13 404
GI24F02  — e 723 e S0 e e e e e e 54 52 e e e e e 632 74 333 10 279
GI2Z4F03  wr w T2l e e e e e e 00 00 e 008 e e e e e 630 89 324 11 293
GI24F04 =« TI9 e S0 e e e e e e 13 e e e e 004 - 631 9% 327 11 316
GI24F05  «= w3 e D0 e e e e e e e 488 e e e e e 619 579 479 14 429
GI24F06 = = T3] e oo e e e e e e 85 25 e e e e .. 630 257 357 95 355
GI24F07 <« e T2 e S0 e e e e 25 T3 e e e e e e e 631 62 325 11 264
GI24F08 = = T2 e Do e e e e e e 16 e e e e 010 - 628 113 328 11 327
GI24F09 = e T30 e 3w e e e e e e 460 e e 0 e e e 618 555 469 13 412
GI24F10  «= = T8 = S0 e e e e e e 463 ee e e - 00 - 619 555 471 13 39
GIZ4FIl = = 810 = @ e e e e e e 13 e 004 e e e e 652 1173 580 16 488
GI2HF12 = = 129 e @ e e e e e e 00 e 39 e e e 626 390 406 13 371
GI24FI13 = o 74T e S0 e e e e e e 00 e e 146 - 008 - 619 346 377 13 363
GI2F14 <= = 125 e @ e e e e e e 00 76 e 118 e e o 630 47 322 11 250
GI24F15  «=  —« 25 e oo e e e e e e 00 16 - 12T - L1 - 630 46 322 11 246
GI2HF16 = = T8 e @ e e e e e e 00 21 003 e e e e 632 194 357 12 343
GI2HF17T = e 726 = @ e e e e e e 00 14 25 e e e e 629 51 323 11 261
G12+F18 --- --- 725 --- — © - - - - - --- 0,0 7,9 - 139 - 0,80 - 630 46 324 11 244
GIZ4F19  —« e T38 e oo e e e e e e 463 e @ o0 e e e 619 555 471 13 411
GI24F20  —= e ISl e o0 e e e e e e 102 e e S 30 e e 61T 647 490 14 460
GI24F21 w751 e Sy e e e e e 102 e = e 30 00 - 617 647 49 14 461
GI24F22 = = 29 e o e e e e e 00 e - e 102 11 - 625 206 351 12 344
GI24F24 = T8 e Do e e e e e e 00 15 - 137 44— - 628 56 321 11 263
GI24F28 = e 42 e o0 e e e e e e 22 e e e e e e 618 641 497 14 456
GI3+4F01 =« T38 e e @ e @ e e e 463 e e e e e e 619 555 471 13 389
GI3+F02  — = 726 = e @ - @ e e e 69 55 e e e e e 63075 330 10 272
GI3+F03 = = 726 - = @ = @ e 81 00 e 010 e e e e e 626 124 315 11 332
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0  Kinw Ky K Kiw Kip Pow Xew Te qr) D¢ Dg Dp Dx  Class.
GI34F04 = e 726 e o @ e > e e e 24 e e e e 00 - 629 52 321 11 262
GI34F05  —= e 73T e e @ e > e e e e 488 e e e e e 619 579 479 14 430
GI3+F06 - - T3 e e @ e w0 e e e 100 39 e e e e 630 94 331 10 311
GI34F07 e 725 e e« 3w - > e 83 15 e e e e e e e 68 106 332 11 319
GI34F08 = e 722 e e 3w e > e e e A1 e e e e 00 - 629 89 323 11 294
GI3+F09 - o T8 e e @ e @ e e e 463 e e @ e e e 619 555 471 13 402
GI34F10 - e T38 e - @ e @ e e e 463 e e e - 00 - 619 555 471 13 390
GI34FIl = w763 e e @ e @ e e e 139 e 002 e e e e 618 963 586 15 479
GI34F12 = e 729 e e @ e @ e e e 00 e 39 e e e e 626 390 406 13 370
GI3+F13 w78 e e @ - D@ e e e 463 e e o0 e o0 .- 619 555 471 13 391
GI3+F14 = = T8 e e @ - @ e e e 00 15 e 122 e e e 629 48 324 11 252
GI34F16 = = 725 e e 3@ e > e e e 00 12 002 e e e e 629 67 326 11 268
GI34F17T = w125 e e 3@ e > e e e 00 98 42 e e e e 630 44 326 11 237
GI34F19 = e T38 e - @ - @ e e e 463 e @ > e e e 619 555 471 13 409
GI34F20  — e T38 e = @ e @ e e e 460 e = oo —yw e e 619 557 470 13 422
GI34F28 = w742 e e @ e @ e e e 22 e e e e e 618 640 497 14 451
GI44+FOL < e 151 52 = 79 e e e e e 454 e e e e e e 99 120 247 47 172
GI4+F02 = = 105 53 o= T4 e e e e e 36320 e e e e e 60 104 267 46 124
G14+F03  — - 18 54 = Tl e e e 205 00 - 013 e o e e e 75 81 252 46 108
G14+F04 - o 54 54 w0 e e e e e 7T e e e e 050 - T1 62 240 46 82
GI4+F05 - = 66 52 = T8 e e e e e e 414 e e e e e 14 123 247 48 182
GI44F06 - = 000 52 w69 e e e e e 200 A e e e e e 18 81 290 46 114
GI4+F07  — - 000 54 = 67 o e e 242 49 e e e e e e e 85 82 258 46 109
G14+F08 - - 128 54 - T3 e e e e e T3 e e e e 049 - 58 62 243 47 80
GI4+F09 - e 152 52 = 79 e e e e e 450 e e Dy e e e 10 120 245 47 174
GI44F10 = = 1L0 52 =TT e e e e e 454 e e o e 00 - 11 118 248 47 170
GI4+F11 = = 127 52 e T8 e e e e e 429 e 00 e e e e 11 124 244 48 180
Gl4+F12  — 181 54 = T8 e e e e 00 e 38 e e e e 3620 166 50 12
GI44+F13 = e 181 52 = 81 e e e e e 148 e e e e 015 - 10 120 231 48 173
GI4+F14  — = 196 54 = 6 = e e e e 51 12 e 86 e e . 40 42 229 47 51
G14+F16 - - 226 54 = T8 e e e e e 93 21 003 e e e e 30 20 205 49 8
Gl44F17 = 180 54 = 76 e e e e e 87 59 85 e e e e 37 17 203 49 3
G14+F19 = - 288 53 - 85 e e e e e 00 - 4 5o e e e 52 20 172 48 14
GI44F20 = = 288 5 e 93 e e e e w84 e e o 29 e w27 138 253 46 206
GI4+F28 = = 04 53 = Tl e e e e e 21 e e e e e w11 139 214 48 186
GIS+F01 - = 60 55 - 8 - 14 e = e 453 e e e e e 11 110 223 50 135
GI5+F02 - = 57 58 = 86 e 16 e e e 33 16 e e e e 65 7T 227 49 98
GIS+F04 - 66 59 e 85 o 16 e e e 76 e e e e 050 - TS5 40 199 49 53
GI5+4F05 - = 56 55 - 86 - 14 o e e e 414 e e e e e 11 18 222 50 169
GI5+F06 - - 59 57 e 84  we 15 = e e 293 108 e e e e e 58 70 231 48 90
GIS+F07 = = 52 59 e 84 e 16 e 238 51 e e e e e e e T6 59 213 49 73
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio

KI(G)

Kig

Ks(G)

Kic)

Kp((‘-)

met G)

me((;)

r'e)

46

KI(F)

KZ(F)

Ks(F)

Ki(F)

KP(F)

P mx(F)

XleF )

I'e

qw

D¢

Dg

Dy

Dx

G15+F08 - — 51 59 - 84 - 16 - 73 — 049 - 82 39 202 49 54
G15+F09 - - 44 55 w85 o 14 - - 451 - — S5® - 13 108 224 50 133
G15+F11 - - 36 56 .- 8 0 14 - 45T e 00 - - 87 112 210 50 137
G15+F12 - — 46 57 - 83 e 14 - - 00 - 38 — 88 20 158 53 23
G15+F28 - 10 53 - 84 e 12 e — 21 15 136 231 5 188
G16+F01 - 56 55 001 - - 454 — 57 123 235 49 165
G16+F02 - 5 60 002 - - 326 15 - — 52 82 228 49 105
G16+F03 - 40 62 002 - — 110 00 - 010 - —~ 88 61 224 50 83
G16+F04 - 39 62 002 - L J— — 043 - 90 41 203 50 59
G16+F05 - 28 57 0,02 - S £ R— — 92 122 25 50 176
G16+F06 - 362 002 - — 274 93 - — 89 68 216 50 92
G16+F07 - 31 63 002 - — 203 39 - 11 57 213 51 81
G16+F08 - 51 61 002 - - 43 — 035 .- 86 47 216 50 68
G16+F09 - 45 56 002 - - 455 - S® - - 52 121 227 49 159
G16+F10 - 37 56 002 - - 456 - — S® = 00 - 66 118 230 49 151
G16+F11 - 9 47 001 - 13— 004 - 89 294 203 46 230
G16+F12 - 3 57 002 - — 00 - 38 - 27 21 159 51 10
G16+F13 - 33 56 002 - - 453 - 5@ = o - 16 117 231 49 150
G16+F14 - 43 6 002 - - 31 12 e 85 - —~ 44 31 199 49 36
G16+F16 - 2 61 002 - 30 15 002 - —~ 53 29 198 50 34
G16+F17 - 52 59 002 - 16 38 12 - - 31 18 192 51 5
G16+F19 - 77 54 001 - T N g - — 68 127 243 48 179
G16+F20 - 65 55 001 - T - - 5® Do - — 53 126 235 49 175
G16+F28 - 59 54 001 - - 2 — 96 147 234 49 199
G17+F01 - 53 57 49 . - 451 - — 98 116 240 49 157
G17+F02 - 45 66 31 — 321 14 - — 88 76 225 50 101
G17+F03 - 67 59 50 - - 200 00 - 020 - — 41 73 234 48 93
G17+F04 - 92 68 41 12 - - 010 - 29 85 224 52 126
G17+F05 - 55 56 53 — 412 11 124 244 48 181
G17+F06 - 8 65 33 — 283 99 .. - 75 69 23 50 91
G17+F07 - 52 65 34 - 217 44 e -~ 78 60 224 50 79
G17+F08 - 62 65 37 EJ| J— - 039 - 94 43 209 50 63
G17+F09 - 41 59 40 - - 453 - @ - 10 113 231 49 149
G17+F10 - 40 6 KT J— - 455 - — @ - 00 - 93 114 226 50 147
G17+F11 - 53 57 49 . e 451 e 00 e — 98 116 240 49 158
G17+F12 - 56 58 51 | X S X J— - 41 19 162 49 9
G17+F13 - 55 59 47 - 00 - - 137 - 008 - 35 22 178 48 15
G17+F14 - 53 63 38 - - 32 12 e 85 - —~ 43 30 200 49 35
G17+F16 - 57 64 38 - 29 15 002 - ~ 59 28 198 51 33
G17+F17 - 61 62 43 16 38 12 - -~ 36 17 187 50 4
G17+F19 - 71 56 66 - - 00 - 39 o - - 47 19 173 49 11
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0  Kinw Ky K Kiw Kip Pow Xew Te qr) D¢ Dg Dp Dx  Class.
GI7+F20  — = 37 60 37 - = e e o = 455 - -  Sw  —>w - - 11 113 228 49 146
GIT4F28 = = 41 58 42 e e e e e e 21 e e e e e e 14 138 226 50 192
GIS*FOL w29 T4 e 167 = 036 - e e 455 e e e e e e 11 12 229 50 144
G18+F02 - --- 27 8,5 -—- 139 - 0,33 --- - --- 326 15 -—- --- - - --- 8,8 75 229 5,0 100
G18+F04 - - 68 5,0 - 187 - 0,80 --- - --- 12 --- -—- --- - 0,10 - 35 125 296 44 202
G18+F05 --- - 27 73 - 160 - 0,37 - - - - 473 - - - - - 13 118 230 5,0 177
G18+F06 - --- 30 8,7 -—- 154 - 0,31 --- - --- 281 98 -—- --- - - --- 8,2 67 222 5,0 89
GI8+F07 - 26 92 - 140 - 030 - 222 45 - e e e e e e 11 56 214 50 77
GI8+F08 - - 34 88 - 158 = 031 - e e 6l e e e e 044 - 91 40 204 50 55
GI8+F09 - 24 73 - 141 e 039 e e e 454 e e e e e e 12 111 225 50 142
GIS+FIl  — o 22 70 - 124 - 044 o e e 454 e 00 e e e e 12 11 223 50 140
GI8+F12 - = 34 57 w99 e 078 e e e 00 e 39 e e e 38 19 163 49 7
G18+F28 - - 20 57 = 95 w072 - e e 2l e e e e e w15 136 231 50 189
GI94FO0L = w738 e 0 @ e e e e e 463 e e e e e e 619 555 471 13 408
GI94F02 = = T2 e S50 @ e e e e e 59 53 e e e e e 63 74 332 10 278
G194F03  — T3 e S0 @ e e e 45 00 o 010 - o e e .. 621 147 331 11 336
G19+F04 = T4 e« 0 @ e e e e e 16 e e e e 010 - 628 113 320 12 329
GI94F05  «= = T3 e S0 3@ e e e e e 488 e e e e e o 620 580 480 14 435
G194F06 - w723« o @ e e e e e 100 39 e e e e .. 63 95 332 10 315
GI94F07  —« = T2 e S0 @ e e e 83 A5 e e e e e e 629 106 330 11 321
GI94F08 =  w= 719 e 3w >@ e e e e e 12 e e e e 020 - 632 92 325 11 308
GI9%4F09 - = T8 o 3w >m e e e e e 462 e e o e e .- 619 555 471 13 421
GI94F10  «= = T8 = o @ e e e e e 462 e e e - 00 - 619 555 471 13 420
GIGFIl = e 762 = @ @ e e e e e 139 e 002 e e e e 619 964 586 15 483
GIO+FI2 w79 e @ @ e e e e e 00 e 39 e e e e 626 391 408 13 379
GI9+F13 = e T8 e w0 @ e e e e e 462 e e @ - e - 619 555 471 13 417
GI94F14  —« e 726 - S0 @ e e e e e 0075 e 121 e e e 630 47 323 11 254
GI9%4F16 = = 122 e 3w 3@ e e e e e 00 12 002 e e e e 631 65 325 11 270
GI9%4F17 = = 125 wn 3w ® e e e e e 00 10 40 - e e - 631 44 325 11 241
GI94F19  «= T8 e Do 3@ e e e e e 462 - S0 D@ e - - 619 555 471 13 419
GI94F20 = = 738 o o @ - e e e e 462 e = S0 w619 555 471 13 418
GI94F28 = w742 e S 3@ e e e e e 22 e e e e e e 618 641 498 14 457
G204F01 <= e T38 e @ S e e e e 463 e e e e e e 619 555 471 13 414
G204F02 = = 724 e e 3@ @ e e e e 59 53 e e e e e 631 74 332 10 275
G204F03 = = 43 e e @ @ e e 45 00 e 010 e e e e e 621 147 331 11 335
G204F04 w22 e e @ S0 e e e e A1 e e e e 00 - 629 89 324 11 295
G204F05  — e TI e e @ @ e e e e e 488 e e e e e 619 579 479 14 434
G204F06 - e T3 e e @ yw e e e e 100 39 e e e e e 630 94 331 10 314
G204F07 = = 724 e e @ @ e e 55 A e e e e e e e 629 79 325 11 282
G20+F08  —- - T2 e e 3@ 0 e e e e 16 e e e e 010 - 628 113 328 11 328
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0  Kinw Ky K Kiw Kip Pow Xew Te qr) D¢ Dg Dp Dx  Class.
G20+F09  — 738 = = S® 0 e e o = 463 - =  Sw - - - 619 555 471 13 410
G204F10  —= e 738 e e 3@ 0 e e e e 463 e e oo = 00 - 619 555 471 13 405
G204F11 = w763 e e @ @ e e e e 139 e 002 e e e e 618 963 586 15 482
G204F12 = e 729 e e 3@ @ e e e e 00 e 39 e e e e 626 390 406 13 374
G204F13 = = T3 e e 3@ >w e e e e 463 e e 0 e oo - 619 555 471 13 406
G204F14 = w725 e e >m @ e e e e 00 TS5 e 120 e e e 630 46 324 11 248
G204F16 = = T25 e e @ @ e e e e 00 12 002 e e e e 629 67 326 11 269
G204F17 e 125 e e @ @ e e e e 00 10 40 e e e e 630 44 324 11 236
G204F19 = = T8 e e @ S0 e e e e 463 e 0 S0 e - 619 555 471 13 407
G204F20 = = T3 ew e >m@ @ e e e e 463 e e 0 o0 e e 619 555 471 13 397
G204F28 = = T2 e e 3@ @ e e e e 23 e e e e e e 618 640 497 14 452
G2L4FO01 <= e 738 e e @ o 00 e e e 463 e e e e e e 619 555 471 13 398
G214F02 - - T2 e - @ oo 00 e e e 59 53 e e e e .. 631 74 332 10 276
G24F04 e 720 e e 3w @ 00 e e e 12 e e e e 002 - 631 92 327 11 305
G214F05  «« e TBT e e @ @ 00 e e e e 488 e e e e e 619 579 479 14 431
G214F06 = = 723 e e @ @ 00 e e e 100 39 e e e e e 630 94 331 10 312
G24F07 < e T4 e e @ oo 00 e 55 A e e e e e e e 629 79 325 11 280
G214F08 - e T2 e @ oo 00 e e e 16 e e e e 000 - 628 713 328 11 472
G214F09 = = T8 - = 0 e 00 e o o 463 = = ya e = 619 555 471 13 399
G24FIl = e 763 e e @ @ 00 e e e 139 e 002 e e e o 618 963 586 15 480
G24F12 o e 729 e e @ @ 00 e e e 00 e 39 e e e e 626 390 406 13 372
G214F28 = e 742 e e @ oo 00 e e e 22 e e e e e e 618 640 497 14 453
G224FO0l = e 738 e e @ oo 00 e e e 463 e e e e e e 619 555 471 13 400
G224F02 - - T2 e e @ o0 00 e e e 59 53 e e e e e 631 74 332 10 277
G224F04 = e 720 e e @ @ 00 e e e 12 e e e e 002 - 631 92 327 11 306
G224F05 = e T¥T e e @ @ 00 e e e e 488 e e e e e 619 579 479 14 432
G224F06 - = 723 e e @ @ 00 e e e 100 39 e e e e e 630 94 331 10 313
G22+F07 - - 724 - - —S>®w oo 0,0 --- 55 11 - --- - --- - - - 629 79 325 11 281
G224F08 = e T e e @ o0 00 e e e 16 e e e e 00 - 628 713 328 11 473
G224F09 = e T3 e e 3w @ 0,0 e e e 463 e e @ e e o 619 555 471 13 401
G2M4FIl = e 763 e e @ @ 00 e e e 139 e 002 e e e e 618 963 586 15 481
G2U4FI2 = e 729 e e @ S 00 e e e 0 e 39 e e e e 626 390 406 13 373
G224F28 = e T4 e e @ @ 00 e e e 2D e e e e e e 618 640 497 14 454
G234FO0L = e 00 e e w27 00 23 e e 529 e e e e e e 491 478 338 12 365
G23+F05 <= e 00 e = @ 2T 00 228 e e e 589 e e e e e 500 414 288 11 359
G234F28  w= e 00 - e 30 2T 00 228 e e 2T e e e e e . 500 485 315 12 366
G244F01 = = 58 10 - 86 42 e e e e 453 e e e e e e 100 110 222 49 131
G244F02 = = 10 11 - 88 38 e e em e 332 16 e e e e e 32 84 239 48 104
G244F04 = = 11 11 - 86 38 e e e e 63 e e e e 045 - 41 46 216 48 58
G244F05 - - 43 10 - 86 40 = e e e 4T3 e e e e 11 118 225 50 167
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Tabela E1 - Resultados dos ajustes minimizando DG e DF, para o conjunto de dados ALV1 (TOSETTO 2002), visando a triagem de equacoes para

u: valores dos coeficientes e desvios resultantes.

— o significa coeficientes com valor tendendo a infinito, implicando que certos termos da equacio de p tendem a unidade.

Equacio  Kig Ko Ko Ko Ko Pue  Xwe  To g0  Kinw Ky K Kiw Kip Pow Xew Te qr) D¢ Dg Dp Dx  Class
G24+F06  — - 11 12— 77 35 - = 287 101 - - = - 81 66 217 49 _ 86

G24+F07  w= e 067 12 = 76 35 e e 231 49 e e e e e e e 88 58 221 49 T2

G24+F08 - = 064 12 = T3 36 e e e e 56 e e e e 04l - 12 41 191 50 64

G244F09 - = 060 12 - 84 35 e e e e 454 e e o e e e 12 108 215 51 128
G2+FIL = e 00 90 - 100 40 w12 e 004 e e e e 109 299 176 50 232
G24+F12 - 38 11— 84 38 e e e e 00 e 38 e e e 70 20 154 52 20

G24+F28 - = 39 11 - 93 36 e e e e 21 e e e e e e 17 132 223 50 187
G25+F01 - - 48 10 - 84 39 094 = o e 453 e e e e e w97 111 225 49 134
G25+4F05 - = 27 10 - 80 39 091 - e e e 4T3 e e e e e 11 118 223 50 164
G25+F28 - = 25 10 - 81 39 090 - e e 21 e e e e e w15 134 220 50 184
G26+F01 = 69 10 - 90 40 - 1,02 = e 453 e e e e e e 93 112 227 49 138
G26+F05 - - T4 10 - 92 40 e L0 e e e 474 e e e e e 96 120 227 49 171
G26+F28 - = 32 9 o 83 41 = 09 e e 2 e e e e e 14 135 216 50 185
G284FO1 = e 39 e e e e e ae e w474 e e e e e e 805 665 588 15 474
G28+4F02 - e 38 e e e e e e e w33 48 e e e e . 813 91 385 12 358
G28+F03 < e 39 e e e e e e 218 00 e 020 e e e e . 805 456 497 14 458
G284F04 - e 38 e e e e e e e e 13 e e e e 004 - 813 153 395 13 364
G28+F05 w39 e e e e e e e e 498 e e e e o 805 691 598 15 477
G28+F06 - o 38 e e e e e e e e 76 34 e e e e 811 118 389 12 361
G28+F07 - e 38 e e e e e e 156 e e e e e e . 813 82 380 12 357
G28+F08  —- o 38 e e e e e e 12 e e e e 001 - 813 145 409 13 362
G28+F09 - e 39 e e e e e e e e 474 e e @ e e 805 665 588 15 475
G284FI0 = e 39 e e e e e e e e 474 e e e e 00 - 805 665 588 15 476
G84FIl = w39 e e e e e e e e 278 e 00 e e e . 805 881 650 16 486
G284F12  w e 38 e e e e e e e e 00 e 38 e e e e 813 491 509 15 464
G284FI3  w= e 39 e e e e e e e e 00 e e 165 - 007 - 805 403 466 14 436
G28+F14  «- w38 e e e e e e e e 00 68 - 135 e o . 813 6 378 12 351
G28+F15 < we 38 e e e e e e e e 00 65 - 152 - 11 - 813 69 382 12 349
G28+F16 < e 38 e e e e e e e e 00 TA 001 e e e . 813 68 376 12 347
G284F17 o e 38 e e e e e e e e 00 1229 e e e e 81379 394 13 356
G28+F18 . - 38 - - - - --- --- - --- 0,0 7,2 - 156 - 0,80 - 813 69 380 12 348
G284F19 w38 e e e e e e e e 00 e 38 o e e e 813 491 509 15 465
G28+F20 < e 40 e e e e e e e e 48 e e o 26 e - 806 844 619 16 484
G28+F21 < e 40 e e e e e e e e 48 e e w26 00 - 806 844 619 16 485
G28+F22 < e 39 e e e e e e e e 00 e - o 28 - 18 805 501 512 15 466
G28+F23 w38 e e e e e e 00 e = e 44 00 39 813 333 434 14 384
G28+F24 w38 e e e e e e e 00 81 - 172 92 - . 813 69 319 12 352
G28+4F25 w38 e e e e e e e e 00 16 - 139 120 080 - 813 69 38 12 353
G28+F26 . - 38 - - --- - --- --- - --- 0,0 78 - 160 95 - 0,80 813 69 380 12 350
G28+F28 w39 e e e e e e e e 23 we e e e o 806 754 608 16 478
GOL+FOL  «= = T8 e e e e e e e e 463 e e e e e . 619 555 471 13 385
GOL+F02  wr  we T2 e e e e e e e e 89 53 e e e e e 631 74 332 10 274
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