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RESUMO

Esta tese apresenta um estudo sobre modelagem a uma fase de leitos estaticos em
tambores horizontais construidos para cultivo solido. Para tanto, balancos de massa
foram propostos para leitos isotérmicos sem reacao, seguidos de balancos de calor e
massa para trés dimensdes de tambor: 10, 20 e 31 cm de diametro e 20, 40 e 74 cm
de comprimento, respectivamente. Vazoes de ar seco de 5 e 50 L/min foram
assumidas para leitos compostos por silica gel e por fibras de bagaco de cana.
Balancos para a fase gasosa escoante foram também propostos e solucionados
simultaneamente aos balancos para o leito. Propriedades efetivas de transporte foram
determinadas experimentalmente e/ou calculadas. A convergéncia entre a
difusividade efetiva de dgua em leito de bagaco de cana sugere sua representacéo
preferencialmente através da dependéncia da umidade de particulas em ensaios com
duracao superior a dez horas. Para ensaios relativamente curtos, a dependéncia do
parametro em relacdo a posicao radial pode ser suficiente. Uma anélise de NUumero
de Biot modificado foi apresentada para transporte de massa adotando-se um fator de
correcao referente a posi¢ao no leito. Em sistemas isotérmicos, o transporte de massa
€ governado pela resisténcia interna a 50 L/min principalmente nos primeiros instantes
de ensaio, evoluindo para resisténcias equivalentes ao longo do tempo; a resisténcia
externa ao transporte de massa € predominante a 5 L/min. Balancos de calor e massa
requereram as condutividades térmicas efetivas dos leitos de particulas, extraida da
literatura para o leito de bagaco de cana e determinada experimentalmente com
dependéncia explicita da temperatura e da umidade das particulas para o leito de
silica gel. Correlacbes foram utilizadas para estimativa das condutividades térmicas
efetivas, obtendo-se bons resultados para o leito de silica e resultados confiaveis
apenas para uma faixa de umidade de particulas em leito de bagaco de cana,
correspondente a até 0,43 kg/kg de sélido seco. Balangos de massa e energia para a
fase gasosa no sobre espago foram acoplados a solugéo dos balangos para o leito de
particulas. Dentro dos trés tambores, a temperatura do gas no sobre espaco pode ser
assumida constante a 45 °C, o gas nao deixa os tambores em condicao de saturacao
e perfis axiais de umidade sdo desenvolvidos. Quanto a transferéncia de calor em
sistemas nao isotérmicos, a parede do tambor é a principal fronteira através da qual o
calor é transferido e as resisténcias internas ao transporte de calor sdo despreziveis

em tambor de 10 cm de diametro. O nidmero de Biot de massa modificado foi calculado
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também para os sistemas ndo-isotérmicos e acusou auséncia de resisténcias externas
somente em leito de silica gel para todos os tamanhos de tambores em vazao de 50
L/min. Nos demais leitos, tambores e vazdes, resisténcias equivalentes governaram o
transporte de massa. Os balancgos de calor e massa foram adicionados de um termo
gue representa a geracéo de calor pelo microrganismo e foram validados utilizando-
se a cinética de liberacdo de gases pelo fungo Myceliophthora thermophila I-1D3b em
leito de bagaco de cana e farelo de trigo com suprimento de ara 5 L/mine 96 e 75 %
de umidade relativa, cujos picos de temperatura foram observados em 28 e 42 horas,
respectivamente. Durante o cultivo, o controle de temperatura foi eficiente apenas em
tambor com 10 cm de diametro, com elevacfes de temperatura de aproximadamente
3,5 e 7 °C em tambores com 20 e 31 cm de diametro, respectivamente. Em tambor
médio, mais intensa atividade metabdlica foi observada quando gés foi inserido a 96
% de UR. As atividades enziméticas de endoglucanase nao foram afetadas pelos
aumentos de temperatura, mas pelo ressecamento do leito. A temperatura do gas se
aproximou da temperatura da superficie em todos os tambores e calor permaneceu
acumulado no leito em tambor de 31 cm de didmetro ainda ao final do cultivo. A boa
concordancia entre os perfis experimentais e fornecidos pelos modelos afirmam a sua
aplicabilidade na predicdo de variaveis de interesse e podem ser empregados em

estudos de aumento de escala de biorreatores para cultivo sélido.

Palavras—chave: Modelagem e simulag&o. Tambor horizontal. Transferéncia de calor.

Transferéncia de massa. Bagaco de cana. Cultivo em estado soélido.
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ABSTRACT

The current work presents a study about one-phase modelling of static beds within
horizontal drums built for solid-state cultivation. For this, mass balances were proposed
for no-reactional isothermal beds, followed by mass and heat balances for three
dimensions of drums: 10, 20 and 31 cm of diameter and 20, 40 and 74 cm of length,
respectively. Dry airflow rates of 5 and 50 L/min were assumed for beds composed by
silica gel and by fibers of sugar cane bagasse. Balances for the gas phase in the
headspace were also proposed and simultaneously solved to the balances for the bed.
Effective transport properties were experimentally determined and/or calculated. The
convergence between the effective diffusivity of water in the bed of sugar cane
bagasse suggests that its representation preferentially by the dependence on the
moisture of the particles for experimental assays with duration higher than ten hours.
For relatively short experimental assays, the dependence of the parameter on the
radial position can be enough. An analysis of modified Biot number was presented for
the mass transport adopting a correcting factor referent to the radial position in the bed.
In isothermal systems, the mass transport is managed by the internal resistances at
50 L/min mainly in the initial instants of the test, evolving for equivalent resistances
over time; the external resistance to the mass transport is predominant at 5 L/min.
Mass and heat balances required the effective thermal conductivities of the beds,
extracted from the literature for the bed of sugar cane bagasse and experimentally
determined as dependence on the temperature and the moisture content of particles
for the bed of silica beads. Correlations were used for estimative of effective thermal
conductivities, obtaining satisfactory results for the bed of silica and confinable results
only a range of moisture of sugar cane bagasse particles corresponding to up 0,43
kg/kg of dry solid. Mass and energy balances for the gas phase in the headspace were
coupled to the solution of the balances for the bed of particles. For all the drums, the
temperature of gas in the headspace can be assumed constant at 45 °C, the gas does
not leave the drums saturated of vapor of water vapor and axial profiles are developed.
About the heat transfer in no-isothermal systems, the drum-wall is the main boundary
through the heat is transferred and the internal resistances to the heat transfer are
neglected within a drum of 10 cm of diameter. The modified Biot number for mass
transfer was also calculated for no-isothermal systems and pointed absence of

external resistances only for a bed of silica beads at 50 L/min for all the drums. For the
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others drums, beds and airflow rates, equivalent resistances managed the mass
transport. Mass and heat balances were added of a term which represents the heat
generated by the microorganism and validated using the kinetic of gas released by the
thermophilic fungus Myceliophthora thermophila I-1D3b on a bed of sugar cane
bagasse and wheat bran with air supplying of 5 L/min and 75 to 96 % of relative
humidity, whose peaks of temperature were observed at 42 and 28 hours, respectively.
During the cultivation, the controlling of temperature was efficient only within the drum
of 10 cm of diameter, with increase of temperature of 3,5 and 7 °C within drums with
20 and 31 cm of diameter, respectively. In the intermediary sized drum, more intense
metabolic activity was observed when the gas was inserted at 96 % of RH. The
enzymatic activities of endoglucanase were not be affected by the increase of
temperature but the dryness of the bed was considered a critical condition. The
temperature of the gas was close to the temperature of the surface in all the drums
and energy kept accumulated in the bed of 31 cm of diameter also in the end of the
cultivation process. The great agreement between the experimental profiles and those
provided by the models affirm their applicability on the prediction of variables of interest
and they can be employed in studies of scaling up of bioreactors for solid-state

cultivation.

Keywords: Modeling and simulation. Horizontal drum. Heat transfer. Mass transfer.

Sugar cane bagasse. Solid-state cultivation.
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LISTA DE NOMENCLATURA

a Distanciamento médio entre duas particulas, m

At Area disponivel para troca na superficie do leito, m2

Aw Atividade de agua, -

A B Constantes do modelo de Giese (1998)

b Sensibilidade da cinética de crescimento do microrganismo aos

aumentos de temperatura, -

Cpar Calor especifico do gés, J/kgK

Cpagua Calor especifico da agua, J/kgK

Cpbed Calor especifico do leito, J/Kg°C

d Diametro do tambor, m

d* Diametro da particula, m

dp Diametro da particula, m

ds Diametro médio das particulas de silica gel, m

dsc Diametro médio das particulas de bagaco de cana, m

Dert Coeficiente efetivo de difusdo de agua no leito de particulas

determinado experimentalmente, m2/s

Desfera Coeficiente efetivo de transferéncia de massa por difuséo para leito
de particulas esféricas, calculado, m

Decilindro Coeficiente efetivo de transferéncia de massa por difusdo para leito

de particulas cilindricas, calculado, m

Ea Energia de ativacao, J/kg de agua

f Capacidade maxima do ar de transportar agua, kg de agua/kg de ar
seco

F* Fator de correcéo, -

f1(Pr) Constante de Prandt para a geometria de placa plana, -

f3(Pr) Constante de Prandt para a geometria de cilindro, -

g Aceleracao da gravidade, m/s?

he Coeficiente de transferéncia de calor por conveccéo entre a

superficie do leito e o gas no sobre espago, W/m2K
Nconv Contribuigc&o convectiva sobre o coeficiente de transferéncia de calor

entre a superficie do leito e o gas no sobre espago, W/m2K
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h evap

hm

hw

K*

KsoL

Ko

Ki

Kii

Kim

Kie Kz

lec

M

N U*esfera

Nu*iam

NuU*turb

NUcilindro

NU*leito

NU*particula

Patm
P'w
Peo

Contribuicdo evaporativa sobre o coeficiente de transferéncia de
calor entre a superficie do leito e 0 gas no sobre espaco, W/m2K
Coeficiente de transferéncia de massa por conveccao entre a
superficie do leito e o ar no sobre espago, m/s

Coeficiente de transferéncia de calor entre a parede do tambor e a
primeira camada de particulas nesta regido, J/m2K

Coeficiente de particdo

Condutividade térmica molecular da fase gasosa, W/mK
Condutividade térmica efetiva do solido, W/mK

Condutividade térmica efetiva do leito de particulas, idéntico a Kexp,
W/mK

Contribuic&o das particulas paralelas a dire¢édo de referéncia sobre o
parametro Kbed cilindro, M2/S

Contribuicdo das particulas ortogonais a direcéo de referéncia sobre
0 parametro Kbed,cilindro, M2/S

Taxa de aumento do parametro efetivo com a velocidade de
escoamento do ar, -

Constantes do modelo de Peleg

Comprimento do tambor, m

Comprimento médio das fibras de bagaco de cana a 75 % de
umidade (b.u.), m

Massa molar do gas, g/mol

Numero de Nusselt para uma particula esférica, -

Contribuigc&o laminar do numero de Nusselt para uma esfera
percolada por gas, -

Contribuicao turbulenta do numero de Nusselt para uma esfera
percolada por gas, -

Numero de Nusselt para uma particula cilindrica, -

Numero de Nusselt para um leito de particulas, -

Numero de Nusselt para uma particula, -

Pressado atmosférica, Pa

Pressao de saturacéo de vapor d’agua, atm

Numero de Peclét calculado a partir de uma velocidade superficial

uo, -
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Pe* Numero de Peclét a partir da velocidade superficial v*, -

Pr Numero de Prandt, -

Q Vazdao de ar, L/min

Qg Calor de geragéao, J/m3

R Direcao radial, m

R Raio do cilindro empacotado ou raio do tambor, m

R* Constante universal dos gases ideais, J/kgK

Ra Numero de Rayleigh, -

Re* Numero de Reynolds a partir da velocidade superficial v*, -
Rq Taxa de liberacéo de diéxido de carbono, mol/s

Sc Numero de Schmidt, -

Sh Numero de Sherwood, -

Shiam Contribuicdo laminar no numero de Sherwood, -

Shuurb Contribuicdo turbulenta no nimero de Sherwood, -

T tempo, s, h ou dias

T Temperatura do leito, °C ou K

Tg Temperatura do gas no sobre espaco, °C

Tw Temperatura da parede do tambor, °C

Ts Temperatura da superficie do solido, K

Tmax Temperatura maxima de reacgéo, °C

Topt Temperatura 6tima de reacao, °C

Te Temperatura do meio gasoso, K

Vv Velocidade nominal, m/s

v* Velocidade intersticial, m/s

Vz Velocidade superficial de escoamento na direcao axial, m/s
Vr Velocidade superficial de escoamento de gas em meio do leito de

particulas na direcao radial, m/s

Vs Volume médio das particulas de silica gel, m

VBC Volume médio das fibras de bagaco de cana a 75 % de umidade
(b.u.), m

X Direcao transversal, m

X Umidade do leito, kg de agua/kg de soélido seco

Xabs Umidade absoluta do ar, kg de agua/kg de ar seco

Xg Umidade do gas, kg de vapor d’agua/kg de ar seco
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X*eq

Xt

Y max
Z
a, b, m,n

f(R-r), nme
K2,m

B
5

Obed

Obed,cilindro

6bed,esfera

Os

Obed,s

Obed,BC

Obed,BC(r)

Obed,BC(X)

Umidades de equilibrio determinadas experimentalmente, kg de
agua/kg de sdlido seco

Umidade de saturagéo da fase gasosa, kg de vapor d’agua/kg de
sélido seco

Umidades de equilibrio a partir do ajuste do modelo de Peleg, kg de
agua/kg de sélido seco

Umidade das particulas no tempo t, kg de agua/kg de solido seco
Direg&o longitudinal, m

Concentracdo de biomassa, kg de biomassa/kg de sélido seco, ou
Quantidade acumulada de mols liberados, mol

Concentracdo maxima de biomassa, kg de biomassa/kg de soélido
seco, ou Quantidade acumulada maxima de mols liberados, mol
Direcao axial, m

Constantes da Eq. (4.30) proposta neste trabalho

Constantes do modelo de Winterberg et al. (2000)

Coeficiente de expanséo térmico, K1

Coeficiente de difusdo molecular de agua na fase gasosa, m?/s
Coeficiente efetivo de difusdo de agua no leito de particulas,
calculado, m?/s

Contribuicdo estéatica no coeficiente efetivo de difusdo de agua no
leito de particulas cilindricas, m#/s

Contribuigdo estatica no coeficiente efetivo de difusédo de agua no
leito de particulas esféricas, m2/s

Difuséo efetiva de agua no soélido, m#/s

Coeficiente efetivo de difusdo de agua no leito de particulas de silica
gel, calculado e igual a dbed,esfera, M3/s

Coeficiente efetivo de difusdo de agua no leito de fibras de bagaco
de cana, calculado e igual a dved,ciindro, M3/s

Coeficiente efetivo de difuséo de agua em leito de fibras de bagaco
de cana como funcéo da posicao radial, m?/s

Coeficiente efetivo de difusdo de agua em leito de fibras de bagaco

de cana como funcdo da umidade de particulas, m?/s
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O

o]l

AH
AHvap

Ec
£()
£(X)
€s

€BC

Par
Ps

Pbed

Mopt

‘g*

Subindices
0

BC

cilindro
esfera

g

lam

turb

S

Contribuicdo das particulas paralelas a direcao de referéncia sobre o
parametro Obed,cilindro, M2/S

Contribuicdo das particulas ortogonais a direcéo de referéncia sobre
0 parametro Obed,cilindro, M3/S

Calor de reacéo, J/kg

Entalpia de evaporacao da agua, J/kg de agua

Porosidade do leito, -

Porosidade do leito no centro do tubo/cilindro empacotado, -
Porosidade local em funcéo da posicao radial r, -

Porosidade local em funcdo da umidade das patrticulas, -
Porosidade média do leito de silica gel, -

Porosidade média do leito de fibras de bagaco de cana, -

Calor latente de vaporizacdo da agua, J/kg de agua

Volume do leito, m3

Fator de converséo de CO: liberado em energia, J/mol

Massa especifica do gas, kg de ar/m3

Massa especifica do sélido, kg de sélido/m3

Massa especifica do leito, kg/m3

Taxa especifica de reacéo, h!

Taxa especifica de reacdo na temperatura 6tima, h*
Viscosidade cinemética, m?/s

Comprimento caracteristico na superficie do leito, calculado pela

razao entre volume pela area de troca, m

Inicial

Bagaco de cana
Particulas cilindricas
Particulas esféricas
Gas

Contribuicdo laminar
Contribuicéo turbulenta

Silica gel
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CAPITULO 1. INTRODUCAO E JUSTIFICATIVA

Tambores rotativos sdo comumente empregados nas industrias quimica,
siderargica e metallrgica em processos como secagem e calcinacdo de materiais
particulados. Em especial, processos de cultivo em estado sélido (CES) tém utilizado
biorreatores de tambor rotativo em decorréncia de conveniéncias operacionais, tais
como a oferta de mecanismos de controle das condicbes de processo e menor
demanda de trabalho manual, o que evita a possibilidade de contaminagcédo por
agentes externos nas etapas iniciais do processo fermentativo.

Os processos de cultivo em estado sélido tém se mostrado atrativos devido a
possibilidade de obtencdo de compostos de alto valor agregado através de uma
tecnologia de baixo custo. No entanto, esta tecnologia ndo se encontra totalmente
disponivel em escala industrial devido as dificuldades relacionadas ao
sobreaquecimento proveniente da geracao metabdlica de calor pelo microrganismo.
Aliado a isso, os residuos agroindustriais comumente utilizados como substratos em
CES possuem propriedades térmicas relativamente pobres, o que dificulta a
dissipacdo de energia. Como consequéncia, o calor permanece acumulado e
gradientes de temperatura e umidade sao desenvolvidos, o que pode ser prejudicial
ao rendimento do processo e dificulta a ampliagdo de escala de biorreatores para
CES.

Dentre os tipos de biorreatores, os de tambor rotativo tém apresentado
alternativas adicionais para controle de varidveis de processo, tal como a
movimentacao das particulas. Em processos de CES, é possivel se operar em regime
intermitente de rotacdes, pois o cisalhamento excessivo pode causar efeitos deletérios
as estruturas de crescimento do microrganismo, de modo que o leito permanece
estatico durante longos periodos e é eventualmente rotacionado; portanto, € aceitavel
a analise de cada um dos periodos separadamente. Este trabalho detém-se ao estudo
dos fenbmenos de transporte em sistemas particulados em tambores rotativos para
cultivo solido durante as fases totalmente estaticas, 0 que permite a denominacao
deste tambor rotativo como um tambor horizontal.

Modelos matematicos tém sido utilizados como ferramenta em estudos de
ampliacdo de escala de biorreatores para predizer possiveis tendéncias nos perfis de
temperatura e umidade do leito de particulas em presenga do microrganismo. Tais

modelos séo representados a partir de balancos de massa e energia, porém algumas
Erika F. Rezendes Tada
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literaturas fazem uso apenas de balancos de energia e, portanto, negligenciam as
possiveis variacdes no conteido de agua do substrato. Além disso, existe um escasso
numero de trabalhos de modelagem de CES voltados para a geometria de um cilindro
parcialmente preenchido, de modo que grande parte dos modelos disponiveis sao
aplicaveis a geometria de biorreatores de coluna empacotada. Neste contexto, o
presente trabalho apresenta a proposicdo de um modelo matematico capaz de
predizer as variacdes de temperatura e umidade em um leito de particulas de bagaco
de cana e farelo de trigo disposto em um tambor horizontal estético durante processo
de cultivo sélido.

Para tanto, o trabalho foi dividido em trés secdes principais apresentadas apos
a Revisao da Literatura. Cada uma das sec¢des é apresentada em formato de capitulos
independentes deste trabalho, com uma breve introducéo, objetivos especificos,
metodologia, resultados e conclusdes parciais. A primeira se¢cdo abordara unicamente
o transporte de massa a uma fase em leitos de particulas colocados em tambor
horizontal isotérmico, com inclusdo da determinacdo experimental e tedrica de
parametros de transporte de interesse. Na segunda secdo serdo apresentados e
solucionados simultaneamente os balan¢os de massa e energia sem reagdo, também
com parametros de interesse calculados ou determinados experimentalmente e
discussédo de mecanismos de transferéncias de calor e massa. Até aqui, os modelos
serdo validados para dois tipos de leitos de particulas: um de particulas de silica gel
e 0 outro, de bagaco de cana, que é o0 componente majoritario em massa em ensaios
de cultivo sélido do fungo Myceliophthora thermophila [-1D3b. A Ultima secéo
apresentara um modelo matematico aplicavel a cultivo sélido em tambores horizontais
estaticos, proposto a partir das observacdes percebidas nas secdes anteriores.
Pretende-se que as observagfes e modelos apresentados nesta tese contribuam
substancialmente em estudos de aumento de escala de biorreatores de tambor
horizontal para cultivo sdélido, de modo a caminhar para a utilizacdo desta promissora

tecnologia em escala industrial.
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CAPITULO 7. CONSIDERACOES FINAIS

Ao final desta tese, considera-se que as etapas propostas até a proposi¢cado de
um modelo matematico mais realistico foram fundamentais para o seu éxito na
predicdo de variaveis de processo no estudo de caso de cultivo solido do fungo
termofilico Myceliophthora thermophila I-1D3b sobre um leito estatico de bagaco de
cana e farelo de trigo em tambores horizontais de diferentes tamanhos, com potencial

de aplicacdo em estudos de aumento de escala deste tipo de biorreator.
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CAPITULO 8. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Como sugestdes para trabalhos futuros, propdem-se:

= Obter parametros de transporte de calor e massa para a mistura entre bagaco
de cana e farelo de trigo em presenca de microrganismo;

= Verificar os modelos de calor e massa aplicando-se diferentes graus de
enchimentos nos diferentes tambores;

= Incluir um termo que represente a possivel geracdo metabdlica de agua ao
longo do cultivo;

= Verificar o modelo proposto para fungos mesofilicos;

= Propor uma relacdo entre a concentracdo de biomassa fungica por métodos
indiretos e a liberacdo de gases;

» Proposicdo de modelo a duas fases para predicdo dos perfis de interesse de
leitos estaticos e compreensao mais detalhada dos fendmenos envolvidos;

= Apresentar um modelo que descreva a dindmica das particulas de bagaco de
cana e farelo de trigo durante os periodos de agitacdo, supondo-se que se
adote regime intermitente de rotacdo neste equipamento;

= Estabelecer um critério de homogeneidade de particulas baseado no niumero
de rotacGes necessarias para que um elemento de volume representativo
apresente umidade e/ou temperatura médias do leito de particulas;

= Acoplar as solucdes para leitos estaticos e leitos dinamicos, com vistas a
possivel utilizagdo dos mecanismos disponiveis no biorreator de tambor
rotativo de interesse para remocao de calor e manutencdo das condicdes
otimas de cultivo em escala piloto;

» Apresentar estratégias operacionais que sejam adequadas para realizacéo de

cultivo sélido em regime intermitente de rotacdes em escala industrial.
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