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RESUMEN

TITULO: SIMULACION Y DISENO BASICO DE UN REACTOR DE HIDROLISIS
ENZIMATICA DE BAGAZO DE CANA*

AUTORES: ALVARO ANDRES SARMIENTO NIETO, JAVIER ORLANDO
ACEVEDO BELTRAN**

Palabras claves: Simulacion, disefio, bagazo de cafia, hidrdlisis enzimatica,

celulosa, glucosa.

Descripcion:

Debido a la gran demanda de biogasolina necesaria para alcanzar las metas propuestas en la
legislacién, es necesario encontrar nuevas y prometedoras alternativas que aporten al proceso de
obtencién de biocombustibles a partir de fuentes de biomasa que no afecten la seguridad
alimentaria y que contribuyan a mejorar el medio ambiente.

Se explora de esta manera alternativas como los materiales lignocelulésicos ya que estos tienen
mayores rendimientos que las materias primas actualmente usadas, permitiendo usar residuos
como el bagazo de cafia que no afecta los precios del mercado del azlicar y que puede ser
aprovechado dandole un valor agregado a este subproducto del proceso.

Existe la necesidad de producir biocombustibles a partir de residuos lignocelulésicos porque la
demanda actual de bioetanol no puede satisfacerse completamente con la produccion que
actualmente tienen las refinerias de azicar. Ademas como es un proceso nuevo en nuestro pais,
es necesario simularlo para analizar los parametros de produccion y las distintas caracteristicas del
proceso.

En este trabajo se simuld el proceso de hidrdlisis enzimatica de celulosa con el fin de producir
azucares fermentables como glucosa, utilizados para fabricar etanol a partir de bagazo de cafa de
azucar.

Se simulé y validé el modelo matematico del reactor de hidrdlisis enzimatica para lo cual se
desarrollaron los respectivos balances de masa y energia utilizando bagazo de cafia como material
lignocelulésico.

*Tesis de Pregrado
**Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria Quimica.
Director: Dr. M.Sc. VIATCHESLAV KAFARQOV
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ABSTRACT

TITLE: SIMULATION AND BASIC DESIGN OF A REACTOR ENZYMATIC
HYDROLYSIS OF CANE BAGASSE *

AUTHORS: ALVARO ANDRES SARMIENTO NIETO, JAVIER ORLANDO
ACEVEDO BELTRAN**

Keywords: Simulation, design, cane bagasse, enzymatic hydrolysis, cellulose,

glucose.

Description:

Due to the high demand for biogasoline necessary to achieve the goals proposed in legislation, it is
necessary to find new and promising alternatives that contribute the process of obtaining biofuels
from biomass sources that do not affect food security and contribute to improving the environment.

So to explores alternatives such as lignocellulosic materials since they have higher yields that
materials currently used, allowing to use waste like the cane bagasse as it does not affect the
market prices of sugar and that can be exploited by giving added value to this byproduct of the
process.

There is a need to produce biofuels since from waste lignocellulosic because the current demand
for bioethanol can not fully satisfied with the production currently refining sugar. Also as a new
process in our country, it is necessary simulate to analyze the parameters of the production and the
various characteristics of the process.

This work was simulated the process of enzymatic hydrolysis of cellulose to produce fermentable
sugars like glucose, used to produce ethanol from sugar cane bagasse.

It simulated and validated mathematical model of reactor enzymatic hydrolysis for which developed
the respective balances of mass and energy use cane bagasse as lignocellulosic material.

*Undergraduate thesis
**Faculty of Physicochemical Engineering. School of Chemical Engineering.
Director: Dr. M.Sc. VIATCHESLAV KAFAROV
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INTRODUCCION

El desarrollo de los biocombustibles ha alcanzado significativos avances en los
ultimos afos por ser una mejor alternativa econdémica y ambiental. Debido a la
gran demanda de biogasolina necesaria para alcanzar las metas propuestas en la
legislacion, es necesario encontrar nuevas y prometedoras alternativas que
aporten al proceso de obtencion de biocombustibles a partir de fuentes de
biomasa que no afecten la seguridad alimentaria y que contribuyan a mejorar el

medio ambiente.

La alta dependencia econdmica de los combustibles fosiles y los efectos
devastadores sobre nuestro clima y medio ambiente nos han puesto en la tarea de
centrarnos en la utilizacién de azucares provenientes de material lignoceluldsico
como el bagazo de cana de azucar para producir un etanol con mejores

caracteristicas.

Algunas desventajas en la produccién de combustibles fosiles como emisiones de
gases contaminantes, alta polucion, etc; serian reducidas sustancialmente con la
produccién de biocombustibles a partir de materiales lignocelulésicos como el
bagazo de cafa mitigando asi los graves problemas de contaminacion a los que

estamos sometidos en la actualidad.

En este sentido, una de las tecnologias de mayor auge en los ultimos afos es el
desarrollo de combustibles de segunda generacion, obtenidos a partir de material
lignoceluldsico (en su mayoria residual) a través de procesos de degradacion
quimica o enzimatica. Es el caso de la tecnologia utilizada para la hidrolisis
enzimatica, la cual se encuentra actualmente en desarrollo a nivel de laboratorio y
planta piloto y no han sido llevadas todavia a un nivel industrial por el gran costo

de equipos y enzimas.
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La hidrdlisis enzimatica se basa en una reaccion heterogénea catalizada por una

serie de enzimas llamadas celulasas.

Esta hidrolisis del bagazo de cafa se constituye en una buena alternativa ya que
ofrecera una gran reduccién de costos a futuro, pues es factible llegar a obtener
azucares fermentables usando condiciones mas suaves de temperatura y presion,
reduciendo asi el problema del proceso de la industria azucarera frente a sus

residuos solidos.

El objetivo primordial de este trabajo fue realizar una simulacién de un reactor
batch no isotérmico, no adiabatico; un modelo cinético fue tomado de la literatura

para representar este proceso.

En este proceso algunos parametros del modelo tomado como la inhibicién de
producto final de celobiosa y glucosa y la desactivacién de la enzima son
considerados. Debido a su estructura simple, el presente modelo puede ser
aplicado convenientemente para el disefio propuesto.El bagazo de cafa de azucar
es una planta que asimila la radiacion solar, teniendo una eficiencia cercana al 2%

de conversién de energia incidente en la biomasa.

Este subproducto, esta formado principalmente por celulosa (23-53%),
hemicelulosa (20-35%) y lignina (10-25%). Estos compuestos (materiales
lignocelulésicos) representan el mayor componente estructural de las plantas y

poseen una gran fuente de materia organica renovable.
Entre los compuestos mas abundantes en la naturaleza se encuentra la celulosa,

su capacidad energética ha sido aprovechada por numerosos organismos;

recientemente ha atraido la atencion de la biotecnologia, la cual ha estudiado los
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medios para utilizarla como fuente de combustibles y otros productos quimicos de
interés industrial y ambiental.
La celulosa esta formada por cadenas lineales de D-glucosa unidas por enlaces

glucosidicos 3 (1-4).

Las cadenas de celulosa se unen mediante puentes de hidrogeno, formando
microfibrillas, en las que las moléculas de celulosa estan ordenadas en forma anti
paralela; a su vez, varias microfibrillas se agrupan en fibrillas, cuya agregacion da
origen a las fibras de celulosa.

La celulosa esta organizada en un estado paracristalino y debido a esta
complejidad estructural, un solo tipo de enzimas no puede hidrolizarla
eficazmente, por lo que se requiere de diferentes celulasas trabajando

sinergéticamente.

La hemicelulosa esta constituida por varios heteropolisacaridos de composicion
distinta en cada planta. Los mas abundantes son xilanos, mananos y galactanos.
Se trata de polimeros cortos y en general ramificados, incapaces de agregar, y por
tanto, susceptibles de hincharse y dispersarse facilmente en agua; su funcién
principal en la pared vegetal es la de unir la celulosa y la lignina (Macarron et al.,
1992).

Por ultimo la lignina es un polimero muy complejo y de elevado peso molecular, se
forma por deshidrogenacion enzimatica de alcoholes derivados del fenilpropano,
seguida por una polimerizacion no controlada, o que hace que la lignina no tenga
una estructura definida, ni siquiera en una misma especie vegetal.

El papel de la lignina es cementar los polisacaridos de la pared vegetal y actuar
como barrera de la degradacion microbiana del material lignocelulésico
(Hamelinck, Hooijdonk y Faaij, 2003).

La figura 1 presenta la composicion de la pared celular de las plantas en general.
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Fig .1 Composicién de la pared celular de las plantas.
Los microorganismos producen las enzimas multiples para degradar la planta de
los materiales celulares, conocidos como los sistemas de la enzima.
Los componentes de sistemas de celulasa son clasificados basados en su modo
de accion catalizadora y recientemente en sus propiedades estructurales.
La figura 2 muestra la representacion esquematica de la hidrdlisis de la celulosa.
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Figura 2. Representacion esquematica de la hidrdlisis de la celulosa
microcristalina y amorfa.
La clasificacion de las celulasas como endoglucanasas o celobiohidrolasas se ha

basado por su capacidad para hidrolizar sustratos celulésicos de distinta

naturaleza.
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La transformacion de la celulosa por la hidrélisis enzimatica implica la accion de
estas enzimas ya denominadas, celulasas, constituidas basicamente por tres

componentes:

Endoglucanasas o endo-1,4-3-glucanasas, estas rompen los enlaces glicosidicos
internos de la celulosa en forma aleatoria, lo que provoca una rapida disminucion
en la longitud de la cadena de los R-glucanos con un incremento lento de los
grupos reductores.

Las endoglucanasas son clasificadas en familias de acuerdo a sus propiedades
hidrofébicas y su dominio catalitico.

El porcentaje de hidrdlisis de celooligosacaridos de cadenas largas es alta y se
incrementa con el grado de polimerizacion, siendo la celobiosa el principal

producto de la reaccion.

Exoglucanasas 0] exo-1,4-B-glucanasas, estas también llamadas
celobiohidrolasas, actuan cortando la celobiosa del extremo no reductor de la
cadena y en algunas ocasiones liberan pequefias cantidades de glucosa.

El porcentaje de hidrolisis de la celobiosa y de celooligosacaridos de cadenas

largas se incrementa con el grado de polimerizacién de las mismas.

B-glucosidasas, estas no son propiamente celulasas; no obstante, son
componentes muy importantes de los sistemas celuléticos, ya que completan la
hidrolisis de cadenas pequefas celooligosacaridos y de celobiosa, liberados por
otras enzimas, hasta glucosa. Los sistemas celuloliticos con niveles bajos de B-
glucosidasa tienen una baja actividad, debido a la inhibicibn de las
endoglucanasas y las celobiohidrolasas por la celobiosa (Hernandez-Santoyo,
Garcia- Hernandez y Rodriguez — Romero, 1999).

Estas enzimas hidrolizan unicamente celooligosacaridos a una razén decreciente

con el grado de polimerizacion y no son especificas para enlaces 3-1,4.
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En la figura 3 se presenta el conjunto de factores que afectan la hidrolisis

enzimatica.

Hemicelluloses
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\
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Fig 3. Esquema de la hidrdlisis enzimatica.

Entre los microorganismos con capacidad de producir celulasas, los rendimientos
que se obtienen utilizando hongos son superiores a los conseguidos con bacterias,
por lo que la mayor parte de las investigaciones se centran en la produccion de
este complejo enzimatico a partir de hongos, principalmente de las especies

Trichoderma, Aspergillus, y Streptomyces.

Sin embargo, aunque estos microorganismos producen altas concentraciones del
complejo celulasas, su contenido en 3 -glucosidasa es muy bajo. Este hecho
conduce a la acumulacién de grandes cantidades de celobiosa durante la hidrdlisis
de celulosa.

El propésito del pretratamiento de estos materiales es eliminar la lignina y la
hemicelulosa, asi como reducir la cristalinidad y aumentar la porosidad de los
materiales.

El pretratamiento debe cumplir los siguientes requisitos:

e Mejorar la formacion de azucares por medio de la hidrdlisis enzimatica.

e Evitar la degradacion o pérdida de carbohidratos.
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Evitar la formacion de subproductos inhibitorios subsecuentes a los
procesos de hidrdlisis y fermentacion.

El pretratamiento debe ser rentable y viable para la hidrélisis enzimatica
(Sun y Cheng, 2002).

Algunos de los pretratamientos mas utilizados para atacar a los residuos

lignoceluldsicos se encuentran en el (ANEXO 1).

Generalidades de los reactores quimicos: Es una unidad procesadora disefiada

para que en su interior se lleve a cabo una o varias reacciones quimicas. Dicha

unidad procesadora esta constituida por un recipiente en la mayoria de los casos

cerrado, el cual cuenta con lineas de entrada y salida para sustancias quimicas.

Los reactores quimicos tienen como funciones principales:

Asegurar el tipo de contacto o modo de fluir de los reactantes en el interior
del tanque, para conseguir una mezcla deseada con los materiales
reactantes.

Proporcionar el tiempo suficiente de contacto entre las sustancias y con el
catalizador, para conseguir la extension deseada de la reaccion.

Permitir condiciones de presién, temperatura y composicion de modo que la
reaccion tenga lugar en el grado y a la velocidad deseada, atendiendo a los

aspectos termodinamicos y cinéticos de la reaccion.

La figura 4 muestra un esquema general de un biorreactor utilizado para el

proceso de hidroélisis enzimatica.

Bagazo de cafa pretr atado Enzimas

n_’l r_;

2 ¢

Fig 4. Esquema general del bioreactor.

Gluces a
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Existen una gran cantidad de tipos de reactores quimicos, cada uno responde a
las necesidades de una situacion en particular, los tipos mas importantes y mas
utilizados en la industria quimica se mencionan complementariamente en el
(ANEXO 2).

DESARROLLO METODOLOGICO

Este desarrollo tiene como objeto formular, simular y validar un modelo
matematico que describe el comportamiento de la hidrdlisis enzimatica de bagazo
de cana de azucar en un reactor batch o por lotes no isotérmico, no adiabatico. El

diagrama de flujo con la metodologia utilizada se muestra en la figura 5.

Datos fisicogquimicos para la
simulacidn

Flartesr Balsnces de Materia y Energia

[ Odinir Entradas Sdidas

Datos delitergdurs o prucbas de
aboratorio

Conslantes Cinéticas ‘ Busqueda del Modelo Matemdtico ‘

| WModela mierta del reactor |

| Entorno de s mulacidn Requerda |

Resultados de la Simulacidn S ———
- Tablas de datas 4‘ ) |

- Graficos

Fig 5. Diagrama de flujo de la metodologia.

La metodologia del disefio basico se presenta a continuacion:
e Definicion del problema: Produccion de glucosa en un reactor de hidrélisis
enzimatica a partir de bagazo de cafa de azucar.
¢ Revisidén de bibliografia: Busqueda de un modelo cinético que describa
eficazmente el proceso de hidrdlisis enzimatica del bagazo de cana.
e Modelamiento matematico: Basados en la informacién recopilada se
desarrollé un modelo matematico que se ajustara a las condiciones de

nuestro proceso.
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e Caso base: Se desarrollé la simulacion de nuestro proceso con el

programa Matlab 7.0 con su herramienta Simulink.

MODELAMIENTO GENERAL DEL REACTOR DE HIDROLISIS ENZIMATICA
Para la eleccion del reactor a modelar y simular, se tuvo en consideracion los
diferentes tipos de reactores utilizados en procesos quimicos; por su viabilidad
econdmica, facil manejo y excelentes condiciones de operacion se selecciono
para este fin el reactor por lotes o cochadas (Batch).

El principal objetivo de este trabajo es desarrollar un conjunto de ecuaciones y
relaciones que representen de forma adecuada el sistema de un reactor en el cual

se lleve a cabo la hidrdlisis enzimatica para el bagazo de cafia de azucar.

Mediante el desarrollo del modelo de ecuaciones del sistema, se podra observar
los cambios dinamicos durante el proceso y a su vez detallar las condiciones
Optimas de operacién para obtener un mejor rendimiento.
El modelo se basa en algunas suposiciones tales como:
e Las propiedades de los compuestos no varian con la temperatura durante el
proceso.
¢ Volumen del reactor constante durante el proceso.
e Existen pérdidas de calor hacia el ambiente.
e Se considera mezclado perfecto y el agitador no produce trabajo para el
sistema.

Reaccioén global principal

emdoglucan asas 3.
colobiokid ralazas 5
‘(CsHqu):,; >nC,H,,0, = 2nC H,0,

Celulosa Celobisza Glucosa

Se desarrollé un modelo con las ecuaciones pertinentes que describen al sistema

que compone el reactor batch de hidrdlisis enzimatica.
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Para esto se plantearon las ecuaciones de balance de masa y energia.

Una vez obtenidas estas ecuaciones que definen el estudio a validarse, se formulé
un modelo matematico en estado no estacionario para dicho reactor; las
ecuaciones diferenciales de los respectivos balances se linealizaron y se procedi6

al analisis del reactor.

En primer lugar se determiné el tipo de reactor adecuado para realizar el proceso,
el equipo escogido para tal labor fue un reactor batch (lotes o discontinuo) debido
a que se hace necesario para este proceso una carga y descarga de masa
lignocelulésica la cual contiene residuos solidos.

En el desarrollo del trabajo se utilizé el modelo cinético propuesto por Ljunggren
basado en desarrollos experimentales de hidrdlisis enzimatica de bagazo de

cana.

Basado en los reportes de literatura sobre modelamiento de las reacciones de
hidrélisis enzimatica, se planteé el balance de masa de cada uno de los

componentes de la reaccion (Ljunggren, 1999).

o,

Celulosa: dt 1
(

Balance de masa

Celobiosa: ) - 1056/’1 - I’2

d(G)
Glucosa: F = 1,053r2 + 1,111I’3
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Para la obtencion de glucosa a partir de celulosa existe un mecanismo de
hidrélisis simultanea de celulasa que ataca a la celulosa por endoglucanasa para
formar glucosa y la exoglucanasa actua para la produccion de celobiosa que

posteriormente se convierte en glucosa por la accién de la 3-glucosidasa.

El modelo cinético propuesto por Ljunggren de esta reaccion se efectud
experimentalmente en un rango de temperatura de aproximadamente de 25 ° C a
60 °C, de esta manera se asumio un intervalo de trabajo para la simulacién acorde
a lo propuesto por diferentes autores en sus ensayos experimentales.

Este modelo cinético de (Ljunggren, 1999), incluye caracteristicas o factores tales
como inhibicion de producto final de celobiosa y glucosa, desactivacién de enzima

y el nuevo parametro del substrato.

El cambio de la reaccion de la hidrdlisis enzimatica esta bastante influenciada por
caracteristicas del material lignoceluldsico tales como su cristalinidad, grado de
polimerizacion y accesibilidad. El modelo de la hidrolisis enzimatica esta basado
en reacciones homogéneas y heterogéneas las cuales son influenciadas por el
producto final y desactivacién de la enzima.

La cinética de la hidrdlisis enzimatica con sus respectivos parametros y balance de

masa se presenta a continuacion.

_ Cdpkl(c)e_”
e m Z::::ZETROS PE LA VaLor UNIDAD
kis ki K 1.77%e-4 s
K2 535 g/Ulh
Ks 3.30%e-5 s’
k,(B) Kn 8,44 oL
= G) A 5.55%6-6 s’
Ky [1+ k] +(B) Kis 0,80 gL
16 Ko 3,15 gL
Kz 3,82 g/L
Cdpks(C)e—i.t Tabla 1. Parametros del modelo cinético Ljunggren (1999).
37 (B) (G)
1+k—+k—
1B 1G

24



Reemplazando se obtiene las siguientes ecuaciones de la cinética de la reaccién:

_ .77 *e—4)(C)e ~S.557e6.d
., B), G)

O 80 3,15
53*e -5(B)
"o ©)
(8,44 )(1 + j +(B)
_(1)B.30*e-5)Cle >
, B8) @)
O 80 3,15
Donde:
(C) = concentracion de celulosa. ri = velocidad de reaccion.
(B) = concentracion de celobiosa. t = tiempo.

(G) = concentracion de glucosa.
Reemplazando la cinética del modelo en el balance de masa se obtiene la

siguiente expresion:

dc) | (1.7713*e—4)1)Cle W | | (3.30* e —5)1)C)e e

at - 1+@+@ ) 1+@+@
0,60 315 080 315
dB) L056 (1.7713* e —4)1)Cle* " | |  (5.3*e-5)B)
o B G
t 1+ (5,62) + gls) (8,44)[1 + 3((383} +(B)
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a6) _ (53%e-5)B) |, (30" e-5)iNCle
o (8,44){1 + (G)} +(B) o 1+ B) + ©)
382 080 315

La definicion de los parametros del modelo cinético seleccionado se encuentra en
el (ANEXO 3).

El reactor seleccionado es un reactor batch de forma cilindrica hecho en material
acero inoxidable AlSI 304 (Chemical reactores; design / engineering / operation,
Traambouze, Pierre).

Se utilizé un recubrimiento de lana de vidrio como aislante para disminuir las
perdidas de calor del sistema. Se asume que el reactor tiene un control de sistema
para la temperatura y para el flujo de agua. El recipiente del reactor debe ser
esterilizable, tener alta resistencia a la corrosion y debe ser construido con

materiales que no sean toxicos.
BALANCE DE ENERGIA
El balance de energia para el reactor a volumen constante es el siguiente:

Q=YCVC ﬂ+szﬁ
=T TP gt i at

Donde:

dT daT

peAe :V((C)Cp(cj +(B)C O (G)Cp(G)J

pi gt dt

dc; d(C) d(B) d(G)
i at) ) )
THV o _V(H(C) i +H(B) i +H(G) j
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Donde V es el volumen del reactor, C, es la concentracion respectiva para cada
componente de la reaccion [celulosa (C), celobiosa (B), y glucosa (G)]; C, es la

capacidad calorifica respectiva para cada componente de la reaccion [celulosa

(Cpc)), celobiosa (C ), glucosa (C ) ).
T es la temperatura de operacion asignada por el usuario, H, es el calor de
reaccion para cada componente de la reaccion [celulosa (H(C)), celobiosa

(H(B)), glucosa (H (G))]; t es el tiempo de operacion; Q es el calor necesario para

el proceso.

El calor necesario para el proceso es igual, al calor para aumentar la temperatura
hasta la temperatura de operacién mas el calor necesario para mantenerlo durante
cada paso del proceso.

El rango de temperatura para el cual fue desarrollado este modelo se determiné
de acuerdo al rango de temperatura utilizado en la enzima; esta posee un tiempo
de vida mayor que a temperaturas mas altas o mas bajas que las escogidas,
complementariamente la temperatura a 45° C es la temperatura optima para la
enzima. El rango de temperatura a trabajar por el usuario fue la siguiente (26,67°C
— 60°C).

Las ecuaciones que describen el modelo matematico para calcular el calor se

sintetizan a continuacion, las demas se encuentran completas en el(ANEXO 4).

El calor para incrementar la temperatura del medio acuoso con bagazo de cafna

Q. esigual a:

G‘z - [magua Co a,guaﬂr ]H o * [mbaﬂaz GCp bagaz GET ]ba,gazo
z

Donde m,, esla masade agua, m,.,, €s la masa de bagazo seco, F es la
masa de bagazo hidratado ya pretratado; Cp,, es la capacidad calorifica del
agua a la temperatura de operacion que el usuario elija, analogamente el Cp,,..,,

es la capacidad calorifica del bagazo de cafa de azucar la cual se asumio
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constante debido a que en el rango de temperatura elegido para el proceso el
cambio de temperatura es muy pequefio.
El AT es el delta de temperatura desde la T de referencia la cual es la T ambiental

hasta la temperatura de operacion asignada por el usuario.

El calor para mantener la temperatura es igual al calor perdido durante el proceso,
aqui el calor perdido es igual al calor que se escapa por las paredes del reactor.

El Q1 perdido a través de las paredes del reactor es:

Q1 = U1-Aout-D-Tentrada

El coeficiente global de intercambio térmico para la pared cilindrica fue calculado

de la siguiente

forma: U - !
r
A tLN( OUt]
A ou r,
out n Inj 1
A —h 22K . H. h
in in asilante i out
Donde:

h Kif/
in =Ny D

N —087.R 062, 033
u e r
_N.D’p
MU

R

e

Este primer término esta relacionado con la conveccion dentro del reactor; para
determinar estos parametros, el agua fue considerada en este caso.

El segundo término esta relacionado con el aislamiento para la pared del reactor.
A =2, H,

out

r= D/2 Donde el diametro esta en unidades de metros (m).
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Ain = 2Tl:rinHi

D

— —out
rout

D,, =D+2E

aislante

D, =D+2(0,05)
El espesor del aislante (lana de vidrio) se tomd constante para el desarrollo del

modelo con un valor de 0.05 m.

Klana de vidrio — 10.41 %_0 Ci

El tercer término esta relacionado con la conveccion fuera del reactor.

K.
hout = N;IZ are D

out
N, =CGP)"

C y m son constantes para el problema y tienen un valor determinado segun su
G..P., descritos en la tabla 2 en el (Anexo 4).

El calor para incrementar la temperatura del medio acuoso con bagazo de cafa

Q. esigual a:

- J
C'Dbagazo _17'3(490)

Q, = (magua Cp agua ATJH 0] " (mbagazo cp bagazo AijaQaZO
2

Q, ={09F,Cp AT +(0,1F Cp AT)
2 [ B HZO )HzO B ™" bagazo bagazo

A TH20 =A Tbagazo
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El calor total es el igual a la suma de los dos calores ya calculados

Qr :(Q1 "‘Qz)-*t

Todas las correlaciones se ajustaron perfectamente para el rango de temperatura
que requiere el proceso (Holman, 1996).

El modelo obtenido para el reactor de hidrdlisis enzimatica forma un sistema de
ecuaciones diferenciales lineales de primer orden.

Este sistema tiene una variacion debido al cambio de condiciones de operacion
asignadas por el usuario y que se quiere simular; el tipo de ecuaciones
diferenciales fue resuelto por el método numérico de Runge- Kutta por medio de
MATLAB vy su interfaz grafica en SIMULINK.

RESULTADOS Y ANALISIS

Una vez obtenido el modelo del proceso de hidrdlisis enzimatica, se procedié a
desarrollar la simulacién; para esto se seleccion6 como entorno de simulacién
Matlab-simulink por las herramientas que estos ofrecen y el manejo interno de
ecuaciones, el cual permite solucionar el sistema de ecuaciones diferenciales

resultante del modelamiento a través de Runge-Kutta.

Ecuaciones diferenciales, Runge-Kutta.
La figura 6 muestra el esquema de las ecuaciones diferenciales, Runge-Kutta
disefiadas por bloques en Simulink-Matlab para este modelo.

g | \ | L
—

! e

o ..[.:'.’.,‘..3;[.

Fig 6. Esquema de las ecuaciones diferenciales, Runge-Kutta disefiadas por bloques en Simulink-Matlab para el modelo.
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Buscando un entorno de trabajo mas amigable con el usuario, se desarrollé una
interfaz grafica a través de la herramienta Guide ofrecida por Matlab, en el
cual el usuario puede ingresar los datos del proceso de hidrdlisis como
temperatura, masa etc, asi como las caracteristicas de disefio del reactor.
La figura 7 presenta una imagen con la presentaciéon para el ingreso de los datos

de la simulacion.

SIMULAGION DELREAGTOR DE HIDROLISIS ENZIMATIGA
PARA OBTEHGION DE GLUGOSA A PARTIR DE BAGAZ0 DE CANA

Altura del reactar: 02 [m] Temperatura 45 [°C]

Digmetro del reactar 004 | [m] VIR @2 GREwElEr 7800 | [mh]

Masa de bagazo

pretratado e hidratado: o1 [Ka]

SIMULAR

Fig 7. Pantalla de ingreso para los datos de simulacion.

La metodologia de programacion que se incorpora, tiene como idea basica la
programacion como objetivo principal.

La pantalla inicial como se describié anteriormente contiene los datos de entrada
que son seleccionados por el usuario, entre los cuales tenemos altura y diametro
del reactor, masa de bagazo de cana pretratada e hidratada, temperatura y
velocidad de mezcla del proceso; adicional a esto posee un botdn para ejecutar la
simulacion.

En la figura 8 se presentan algunos de los resultados graficos suministrados por la
simulacion del reactor de hidrdlisis enzimatica de bagazo de canfa,

correspondientes a los perfiles de celulosa, celobiosa y glucosa.
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RESULTADOS SIMULACION
CELULOSA Blucosa

CELOBINSA

Fig 8. Presentacion de las graficas de la simulacion.

VALIDACION DE LA SIMULACION

Los resultados através del desarrollo y simulacion del modelo matematico fueron
comparados con un modelo experimental descrito por (Zhu, 2005), en donde
describe la obtencion de glucosa a partir de masa lignocelulésica.

Debido a que los reportes experimentales de hidrolisis enzimatica de bagazo de
cafia son escasos en la literatura se realizd la validacion con un documento

propuesto por (Zhu, 2005), donde el material lignocelulésico era maiz.

La validacién del modelo se realiz6 comparando los resultados de la simulacién
con los obtenidos experimentalmente por Zhu; el modelo fué ajustado asumiendo
caracteristicas de composicion y mezcla (volumen de 20 ml, masa agregada de
0.2g, temperatura a 45°C y velocidad de mezcla 1.66 rps) para obtener
caracteristicas comparables a los resultados experimentales reportados por (Zhu,
2005), asumiendo una composicioén de celulosa del 35% para el bagazo de cafa.
A continuacién se presentan los resultados de la validacion del modelo reportando
los resultados de la simulacién en contraste con los resultados experimentales
reportados por (Zhu, 2005).
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[—+—CELULOSASIMULADA |

Celulosa [giL]
-

Fig9. Variacion de la concentracion de celulosa con el tiempo.

En la grafica de la celulosa se puede observar que el comportamiento de consumo
es muy similar, esta se consume con la misma rata de tiempo, el porcentaje de
error es del 1.25% haciendo que esta simulacién pueda predecir acertadamente el
comportamiento de la celulosa en la hidrdlisis enzimatica.

Los datos experimentales muestran una concentracion que inicia
aproximadamente en 10.5 (g/L), la del modelo planteado se encuentra en 11(g/L),
al cabo de 50 horas la concentracion de celulosa desciende a 3(g/L), mientras que
la modelada alcanza un valor aproximado de 3.2 (g/L).

La figura 10 muestra la variacion de la concentracion de la celobiosa con el
tiempo.

08 r N — - )
\\ i =b—CELOBIOSA SIMULADA
| —+—CELOBIOSA EXPERIMENTAL
0.45/| 1 | L
0af \ 4
LY

"

Colobiosa [giL]
o
b
]

Horas

Fig10. Variacion de la concentracién de celobiosa con el tiempo.
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El comportamiento de la concentracion de celobiosa posee un rango de error entre
los datos experimentales y la simulada debido a que algunas propiedades del
maiz difieren a las del bagazo ocasionando que en el proceso de produccion de
glucosa para el maiz se produzca mayor cantidad de celobiosa y a la vez se
consuma en mayor tiempo; la simulacion con las condiciones de operacion dadas
producen una concentracion de celobiosa aproximada de 0.36(g/L) mientras que la

experimentada llega a 0.5(g/L).

En el comportamiento de la figura de la glucosa se observa que la concentracion
de glucosa tiene una actividad similar hasta las 5 horas de hidrdlisis, después de
este tiempo el comportamiento es constante paralelamente con la curva de datos
experimentales con un error del 6.66%, el modelo simulado es muy eficiente en las
primeras horas de hidrolisis y mantiene la tendencia dada por los datos

experimentales.

#—GLUCOSA SIMULADA
0-GLUCOSA EXPERIMENTAL

5 10 15 0 % 30 35 49 45 5
Hoeas.

Fig11. Variacion de la concentracion de glucosa con el tiempo.
Comparando los niveles de glucosa durante 20 horas, la hidrdlisis revela que el
bagazo de cafa libera menos cantidad de glucosa comparado con la del otro
material (maiz), esto puede ser debido al alto contenido de celulosa por parte del

maiz. La tabla 2 muestra la composicién de celulosa para el bagazo de cafia y el

maiz.
BIOMASA % CELULOSA
Bagazo de cafa 35%
Maiz 45%

Tabla2.Sun, Y., Cheng, J. (2002). Hydrolysis of lignocellulosic materials for ethanol production.

34



CONCLUSIONES

Los datos obtenidos en la simulacidén tienen concordancia con los datos
experimentales reportados por (Zhu, 2005), para procesos de hidrdlisis
enzimatica, mostrando en buena medida que Simulink, herramienta de

Matlab es adecuada para simular este tipo de procesos.

El modelo puede predecir los resultados de distintos materiales
lignoceluloésicos para la hidrolisis  enzimatica, describiendo un
comportamiento aproximado para la produccién de glucosa a partir de

celulosa.

Se desarrolld y validé el modelo matematico del reactor de hidrélisis
enzimatica con éxito, el cual incorpora nuevos parametros de calor para el
balance de energia y para el balance de masa algunos como inhibicion de

producto final de celobiosa y desactivacion de enzima.

Una limitacién identificada en la simulacién del modelo es que el efecto de
la temperatura no esta muy representado ya que el rango de temperatura

esta restringido debido a la desactivacion de la enzima.

Esta simulacion colaborara con préximos estudios a realizar para la
produccion de bioetanol a partir de bagazo de cana de azucar e inclusive
para la produccion de este biocombustible con cualquier masa

lignoceluldsica.
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ANEXOS

ANEXO 1

Pretratamiento de los materiales Lignocelulésicos
Los pretratamientos de los materiales lignoceluldsicos se dividen en cuatro grupos:
Pretratamiento fisico
Pirdlisis
La pirdlisis se ha usado para el pretratramiento de materiales lignocelulésicos.
A temperaturas mayores de 300 °C, la celulosa rapidamente se descompone para
producir productos y gases residuales, la descomposicién es muy lenta y a baja
temperatura se forman productos volatiles.

La pirdlisis ha arrojado conversiones hasta del 80% con respecto a la glucosa.

Cuando el cloruro de zinc o el carbonato sédico se usa como catalizador la

descomposicién de celulosa puede ocurrir a bajas temperaturas.

Pretratamiento fisico-quimico

La explosion de vapor o auto hidrolisis.

La explosién de vapor es el método normalmente usado para el pretratamiento de
materiales lignoceluldsicos, en este método la biomasa cortada se trata con el

vapor saturado de alta presion , la presion se reduce rapidamente y hace que el

material sufra una descompresion explosiva.
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La explosion de vapor se hace a una temperatura entre 160-260 °C (presiones
entre 0.69-4.83 Mpa) durante unos minutos, antes el material se deja a presion
atmosférica; el proceso causa degradacion de la hemicelulosa y transformacion de
la lignina debido a las altas temperaturas, aumentando asi el potencial de la
hidrélisis de la celulosa. La hidrdlisis puede ser lograda a cualquier temperatura
alta y en tiempos de residencia cortos (270,1 min) aun hasta a mas bajas

temperaturas (190,10 min).

Estudios recientes indican que es mas favorable trabajar a temperaturas mas
bajas y tiempos un poco mas largos.

Las condiciones optimas del pretratamiento del bagazo de cafa por medio de la
explosion de gases es de 220 °C y 30 segundos de tiempo de residencia, la
proporcion de agua a solidos es de 2:1.

Una de las ventajas de este pretratamiento es el bajo requerimiento de energia
comparado con los métodos tradicionales, estos métodos convencionales
requieren hasta un 30% mas de energia para un mismo tamano de particula.

Entre las limitaciones que tiene este pretratamiento se encuentra la destruccién de
una parte de la xylan, la ruptura incompleta del hidrato de lignina de carbono; se
pueden crear productos inhibitorios debido al crecimiento microbiano en la

hidrdlisis y en la fermentacion.

Pretratamiento quimico

Ozondlysis

El ozono puede utilizarse para degradar la lignina y la hemicelulosa en muchos
materiales lignocelulésicos. La degradacion con este proceso es esencialmente
limitada a los dos componentes nombrados (lignina y hemicelulosa); mientras que
a la celulosa, componente principal del lignocelulésico no es afectada en su
totalidad.

(8]
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El pretratamiento con ozondlysis tiene ventajas como la efectividad de remover la
lignina, no produce residuos téxicos en las aguas de proceso, y las reacciones son
llevadas a temperatura y presién bajas, sin embargo se requiere una gran cantidad
de ozono lo que hace este proceso muy costoso.

Hidrélisis acida

Acidos como el HCI y acido sulfurico son utilizados para el pretratamiento de
materiales lignoceluldsicos; aunque estos son poderosos agentes para la hidrolisis
de la celulosa, estos acidos concentrados son muy toxicos, corrosivos y
peligrosos.

El acido debe ser recuperado después de la hidrdlisis para que el proceso sea
econdmicamente viable. El pretratamiento con acido sulfurico diluido puede
generar altos grados de reaccion y asi mejorar significativamente la tasa de

hidrolisis de la celulosa.

Hidrodlisis alkalina

Algunas bases también se pueden usar para el tratamiento previo de materiales
lignoceluldsicos y el efecto del pretratamiento alkalino depende del contenido de
lignina de estos materiales.

Tratamiento de NaOH diluido a los materiales lignoceluldsicos causa un grado de
hinchamiento, que se ve reflejado en un aumento de la superficie interior, una
disminucion en el grado de polimerizacion, una disminucién de la cristalinidad,
separacion de los vinculos estructurales entre la lignina y los carbohidratos y

perturbacion en la estructura de la lignina.

Pretratamiento biolégico

En los procesos de pretratamiento biolégico, microorganismos y hongos son

utilizados para degradar la lignina y hemicelulosa en materiales de desecho.

N
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Las ventajas de la utilizacion de este pretratamiento incluyen el bajo consumo de
energia y un bajo requisito en las condiciones ambientales, sin embargo la tasa de
hidrdlisis en la mayoria de los procesos donde se recurra a este pretratamiento
son muy bajas (Sun y Cheng, 2002).

En la figura 12 se muestra un esquema donde mostramos a grandes rasgos el

efecto del pretratamiento en materiales lignocelulésicos.

Crystalline
Region

Fig12. Efecto del pretratamiento en materiales lignocelulésicos.

Hemicelulose
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ANEXO 2

Tipos de reactores quimicos utilizados en la industria

Entre los distintos tipos de reactores se pueden mencionar los siguientes:

e Reactor discontinuo ( Batch o por lotes )
e Reactor continuo Tubular continuo

Semicontinuo (Backmix)

Un reactor por lotes es un recipiente sometido a una agitacién interna en el cual
los reactivos son precargados, se vacia cuando la reaccién se ha completado.

En los reactores discontinuos todos los reactivos son cargados inicialmente en el
reactor y la reaccién continua entonces hasta obtenerse la cantidad de producto

deseado.

Los reactores discontinuos o por lotes se caracterizan por trabajar en condiciones
no estacionarias, es decir, que durante la operacion la composicién y la
generacién de calor cambian con respecto al tiempo.

Los reactores batch o por lotes pueden ser exotérmicos o endotérmicos segun los

requerimientos del proceso o segun las reacciones que se den dentro de el.

Fases del reactor batch:

Un reactor batch exotérmico se compone de cuatro fases, etapas o pasos de
operacion.
e Fase inicial: elevar la temperatura del reactor mediante el uso de vapor
hasta la temperatura predefinida de reaccion.
e Reaccion: mantener la temperatura mediante el uso de agua de
refrigeracion o algun refrigerante mientras se produce la reaccion y se

genera calor.
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¢ Digestion: mantener la temperatura mediante agua de refrigeraciéon o vapor
una vez ha finalizado la reaccion principal y acaban de reaccionar el resto
de componentes, hasta que se haya completado la reaccion.

e Fase final: bajar la temperatura para la descarga de los productos.

A continuacion mostramos las ecuaciones necesarias y los parametros a tener en
cuenta para el disefio basico del reactor batch. La ecuacion general de disefio

correspondiente a un reactor discontinuo ideal es la siguiente:

‘- Hml o) 4

Tanto el volumen como la velocidad de reaccion pueden modificarse con la
temperatura, si la reaccion es en fase liquida podemos suponer que no existen
variaciones de volumen, en este caso podemos escribir la ecuacion de la siguiente

manera:

= ‘"“‘lt-m)
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Componentes basicos del bioreactor

El recipiente

Debe ser esterilizable.

Resistente a la corrosion.

Construido con materiales que no sean toxicos.

Vidrio de espesor apropiado o acero inoxidable.
Entrada/salida de aire o gases.

Entrada del medio de cultivo y salida del producto obtenido.
Alimentacion del inéculo.

Lineas de muestreo.

Sistemas de agitacion mecanica.
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ANEXO 3

Definicion de los parametros del modelo cinético

Cdp =1 hallado experimentalmente para el bagazo de cafa.

K41 = Cambio maximo especifico de hidrélisis de celulosa a

Celobiosa [s™].

K1g = Constante inhibicion de celulasa por celobiosa [g / L].

K16, K2c = Constante inhibicion de celulosa y R-glucosidasa

respectivamente por glucosa [g / L].

K2 = Cambio especifico de hidrdlisis de celobiosa a glucosa [g / Ulh].

K3; = Cambio maximo especifico de hidrdlisis de celulosa a glucosa [s™].

Km = Constante de saturacién de celobiosa por R-glucosidasa [g / L].

A = Constante desactivacion de enzima [s™].
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ANEXO 4

Ecuaciones que describen el modelo matematico para el calor

Propiedades de los componentes utilizados en la reaccién

CAPACIDAD CALORIFICA | Calor de reaccién
COMPONENTE

C H

N (C797Y ()
Celulosa -8.90 -2.71
Celobiosa 0.567 -1.72
Glucosa -4.44 -3.49

Tabla 3. Wooley, J. R., Putsche, V. (1996) Development of an ASPEN PLUS Physical Property

Database for Biofuels Components.

El calor para incrementar la temperatura del medio acuoso con bagazo de cafna
Q2 esigual a:
m =0,9F

agua B
m =0,1F
bagazo B
Cp H2 o~ datos — iterpolados

- J
Cpbagazo - 17'3(/g.°C)

Q, = (maguanaguaATjH o (mbagaZOCpbagazoAijagazo
2

Q, :[O,9FBCpH OAT] +(O,1FBCpbagaZOAT)
2 H,0

bagazo

ATHZO - ATbagazo
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El Q1 perdido a través de las paredes del reactor es:

Q1 = U1.Aout-D.Tentrada

El coeficiente global de intercambio térmico para la pared cilindrica fue calculado

de la siguiente forma:

U, =— ! -
1 r
A LN[OUt]
out
Aout fin N 1
A —h 27K . H. h
in in asilante’ i out
Donde:
h. =N Kif/
in~ u D 2
R — N.D”.

N =087.R 062, 033
u € r

Este primer término esta relacionado con la conveccion dentro del reactor; para
determinar estos parametros, el agua fue considerada en este caso. Las
siguientes propiedades debido a que la variacion es minima en el rango de
temperatura tomado, fueron halladas con un valor promedio de temperatura de

45°C respectivamente.
K, = 0.644(% o C)

K
Pagua =988.8( %3)

Uy = 5.62* € — 4(Kg/m.s)

agua

Pr,.. =3.64

agua
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El segundo término esta relacionado con el aislamiento para la pared del reactor.
A, =2a,,H,

out

r, = % Donde el diametro esta en unidades de metros (m).

Ain = 27-crinHi
r'out = DOUt
Dout = D + 2’Eaislante

D, =D +2(0,05)

Klana de vidrio — 10.41 V%‘l,o Ci

El tercer término esta relacionado con la conveccién fuera del reactor.

K.
hout = N,u2 are D

out

K. = datos —interpolados

aire

N,=CGR)

H
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Donde:

G, = 9.B(T.

sup erficie

- Tambiente )HZZ

g =9.8(m/s?)

1

B =
+273,15)

(T,

sup erficie

T _ Tentrada
sup erficie 2

+T,

ambiente

T +25°C

entrada
Tsup erficie — 2

Donde v es viscosidad cinematica del aire a la temperatura de operacion.

v = datos —interpolados

El volumen utilizado para el reactor fue de:
V =m*DA2*Hi/ 4

P.=0,708 para el aire a temperatura ambiente (25 °C).

Propiedades de las ecuaciones de calor

Si G.P,= C m

107"-10* 0.001 1/8
10%-10° 0,59 1/4
10%-10™ 0,10 1/3

Tabla 4. Holman, J.P. (1996). Transferencia de calor; séptima edicion.
Donde C y m son constantes para el problema y tienen un valor determinado
segun su G.P..

El calor total es el igual a la suma de los dos calores ya calculados.

Q; =(Q +Q,)*t
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ANEXO 5

Nomenclatura utilizada para las ecuaciones de calor en el proceso

A = Area de intercambio térmico.  (m?)

Aout = Area fuera del reactor.

Ain = Area dentro del reactor.

C, m = Constantes para el sistema.

D = Diametro dentro el reactor. (m)

Dout = Diametro fuera del reactor.

G = Aceleracion de la gravedad.  (m/ s?)

Gr = Numero de Grashof. (Adimensional)

h = Coeficiente convectivo de intercambio térmico. (W /m?2 ° C)
hin = Coeficiente convectivo dentro del reactor.

hout = Coeficiente convectivo fuera del reactor.

K = Conductividad térmica. (W /m.°C)

Kin = Conductividad térmica dentro.

Kaislante = Conductividad térmica del aislante (Lana de vidrio).
Kaire = Conductividad térmica del aire.

Hi = Altura del reactor. (m)

N = Velocidad de agitacién. (rps)

Nu = Numero de Nusselt. (adimensional)

Pr = Numero de Prandtl. (adimensional)

Q = Calor. (J)
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ANEXO 6

Graficas obtenidas a diferentes concentraciones

La siguiente simulacion se efectud con las siguientes condiciones de operacion,
Altura del reactor=0.8 m

Diametro del reactor=0.4 m

Masa de bagazo=500 g

Velocidad de mezcla= 2.33 rps

Temperatura= 45°C

Como se puede observar el comportamiento de la celulosa y la glucosa es muy
semejante al de la validacion con estas nuevas condiciones.

Observamos que la concentracion de la celulosa inicia aproximadamente en 172
(g/L), en un tiempo de 50 horas se consume hasta 125 (g/L) con un cambio
exponencial.

La figura 13 muestra la variacion de la concentracion de la celulosa con el tiempo.

1L : : : : : : : : :
170
160

150

Celulosa [grl]

140

130

e AN S T NN T AN S AR N
i]

Fig13. Variacion de la concentracion de celulosa.
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Con el comportamiento de la celobiosa podemos observar que la produccion
empieza en cero en un tiempo cero, al cabo de 40 horas llega a su maxima
produccién aproximadamente (600g/L), la concentracion empieza a decrecer y
después de 200 horas la concentracion decrece aproximadamente a (300g/L).

La figura 14 muestra la variacion de la concentracion de la celobiosa con el
tiempo.

o A R R A B
500
500
400

300

Celobiosa [g/l]

200

e e

0 20 40 B0 B0 100 120 140 1B0 180 200
Horas

Fig14. Variacion de la concentracién de celobiosa.

El comportamiento de la grafica de la glucosa es similar a la validada, en esta
figura podemos observar que la concentracion arranca en un punto inicial cero,
crece exponencialmente y al cabo de 50 horas llega a una produccién en su

concentracion de aproximadamente (430 g/J).
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Glucosa [o/L]

Fig15. Variacion de la concentracion de glucosa.
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ANEXO 7
Utilizacion de la interfaz grafica simulink (MATLAB)

Los distintos elementos trabajados en un modelo en simulink son objetos o iconos
qgue se agrupan en librerias que ofrece Matlab para las diferentes aplicaciones y

usSOs que se necesiten.

Creacion del modelo en Simulink

Para crear un diagrama de bloques en simulink, ya abierto un fichero nuevo y con

la ventana de simulink abierta seguimos lo descrito a continuacion:

e Abrimos la libreria donde se halla el objeto necesario para efectuar la
simulacion.

e Para escoger un objeto de la ventana de trabajo, seleccionamos el objeto a
utilizar y lo arrastramos a la ventana donde vamos a modelar.

e Para unir los bloques de el modelo, realizamos una conexién entre el laso
de una salida y una entrada especifica del modelo, colocamos el cursor
sobre la salida del objeto, pulsamos el botén izquierdo del mouse y sin
soltar desplazamos el cursor hasta el otro punto que se quiere unir.

e Haciendo un doble clic sobre los objetos seleccionados o bloques del
sistema podemos modificar todo tipo de parametros relacionados con esa
unidad.

e Las ecuaciones que describen el comportamiento del modelo de cada
bloque se introducen en el sistema entrando en los mismos haciendo clic

en el objeto a trabajar.
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Solucién de las ecuaciones diferenciales propuestas en este trabajo

El tiempo de los calculos requerido para la simulacion depende del numero
total de ecuaciones, de lo complejo de estas ecuaciones diferenciales y de la

frecuencia con que se producen los cambios en las derivadas.

Por lo general el método de Runge-Kutta aporta un tiempo de calculo éptimo,
ya que este adapta el paso de integracion al modulo local de las variables de
estado, también realiza para cada paso de integracién una verificacion interna
del error, de esta manera son automaticos frente a otros métodos que no
realizan esta verificacion. De esta forma se requiere de un programa

especializado para la resoluciéon de las ecuaciones diferenciales del modelo.

Configuracion de la simulacién en Matlab Simulink

Se debe configurar la simulacién del modelo antes de ejecutarla, para esto
debemos seguir lo siguiente; en el menu principal de la ventana del modelo
creado con simulink nos dirigimos a simulation parameters y aca podemos
configurar las diferentes caracteristicas sobre la simulacion, observando la
forma de resolver el sistema de ecuaciones diferenciales que componen el
modelo disefiado en simulink y su tiempo de simulacion.

La figura 16 muestra la configuraciéon de los parametros en la simulacion.
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& Configuration Parameters: REACTO/Configuration

’Select:— Simulation tirne
- Eie Start fime: ’ﬁ Stop time: |2DDD

- [ ata Import/E xport
- O ptimization
=I- Diagnostics
- Sample Time Type: |Variable-step j Solver. | oded5 [Dormand-Prince] ﬂ
. [1ata Integrity

- Conversion
.. Cannectivity Min step size: |aut0 Absolute tolerance: |aut0

Solver options

Max step size: |aut0 Relative tolerance: |1 &3

- Compatibility Initial step size: |aut0
- Model Referencing
ardware Implementation
odel Referencing
eal-Time "Workshop

- Comments

- Syribalz

- Custom Code

. Debug

- [nterface

Zero crossing control: | Use local settings j

D=z

Fig16. Configuracién dada de los parametros en la simulacion.

Las ecuaciones diferenciales que describen este modelo son ecuaciones
diferenciales ordinarias en el tiempo, las cuales, sus incognitas (C, B, G) son las
concentraciones de celulosa, celobiosa y glucosa respectivamente con su

variacion respecto al tiempo, para esto se necesito.

¢ Un total conocimiento de los parametros de las ecuaciones cinéticas de los
modelos establecidos para el modelamiento, estos fueron tomados de la

literatura.

e Conocer las condiciones iniciales para la reaccion en este caso la del
sustrato o biomasa referida a la celulosa para un tiempo t=0.
Para estas condiciones, las ecuaciones diferenciales aca mencionadas las
podemos resolver por los métodos numéricos normales de las ecuaciones

diferenciales ordinarias con problemas de un valor inicial.

e Tener en cuenta las distintas variables de salida que se han de presentar en

el modelamiento y simulacién del programa Matlab.
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Paso de la simulacién
Para analizar este entorno debemos tener en cuenta los siguientes aspectos.

e Al ser el paso de la simulacién muy baijito, el tiempo de la ejecucion sera
elevado, si es demasiadamente alto se vera perjudicada la resolucién y no
se podra representar en forma correcta el comportamiento del sistema.

e El paso de la simulacion, definido como el intervalo de integracion de los

algoritmos de resoluciéon de dicho modelo, lo podemos definir como variable
en la mayoria de los casos.

Subsistemas creados en la simulacion para el balance de masa
Balance de masa para la celulosa (dC/dt)

La figura 17 muestra el diagrama de bloques utilizado para el balance de masa de
la celulosa.
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Fig17. Diagrama de bloques del balance de masa para la celulosa.
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Balance de masa para la celobiosa (dB/dt)
La figura 18 muestra el diagrama de bloques utilizado para el balance de masa de

la celobiosa.

5
pvre bE_at

Fig18. Diagrama de bloques del balance de masa para la celobiosa.

Balance de masa para la glucosa (dG/dt)
La figura 19 muestra el diagrama de bloques utilizado para el balance de masa de

la glucosa.

Fig19. Diagrama de bloques del balance de masa para la glucosa.
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