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RESUMEN

TITULO: DESARROLLO DE UNA HERRAMIENTA DE CALCULO EN EXCEL Y
ASPEN HYSYS PARA LA SIMULACION DE BIOREACTORES BATCH.*

AUTORES: JOSE URIEL CAMACHO GONZALEZ
JESSICA TATIANA QUIROGA DIAZ**

PALABRAS CLAVES: Bioreactores batch, bateria de reactores, modelos

cinéticos, simulacion.

BIOBATCH es una herramienta de calculo en Excel y Aspen Hysys cuyo principal
propdsito es complementar el estudio y aprendizaje en las areas de la academia y
la ingenieria aplicada donde intervenga el analisis y la simulacion de bioreactores
tipo batch; realizar todos los experimentos necesarios para saber cémo se
comportan los microorganismos a diferentes condiciones de operacion durante un
proceso seria costoso e ineficiente, es por esto que el desarrollo de simuladores es
de gran importancia para incrementar el interés y el estudio de los procesos
biologicos. La solucion de los balances de masa y los modelos cinéticos de
bioreactores tipicos de literatura cientifica, la programacion de la interfaz en MS
Excel y la conexion con Hysys hacen de BIOBATCH una herramienta computacional
atil y amigable para simular una planta de procesos bioquimicos en Aspen Hysys.
Ademas proporciona los resultados en forma de tablas y graficos sobre la cantidad
de biomasa, sustrato y producto consumidos y generados en unidades de gramos
sobre litro para un proceso batch. BIOBATCH reporta los resultados con un error
promedio del 5% con respecto a la literatura cientifica, lo que evidencia la efectividad
y precision en el célculo y solucién de los modelos cinéticos planteados en este
proyecto de grado.

* Trabajo de grado.

** Universidad Industrial de Santander. Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria
Quimica. Director Ivan Ordéfez Sepulveda. Ingeniero Quimico. Codirectora Liliana del Pilar Castro
Molano. PhD en Ingenieria Quimica.
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ABSTRACT

TITLE: DEVELOPMENT OF A CALCULATION TOOL IN EXCEL AND ASPEN
HYSYS FOR THE SIMULATION OF BATCH BIOREACTORS.”

AUTHORS: JOSE URIEL CAMACHO GONZALEZ
JESSICA TATIANA QUIROGA DIAZ**

KEY WORDS: Batch bioreactors, reactor battery, kinetic models, simulation.

BIOBATCH is a calculation tool in Excel and Aspen Hysys whose main purpose is
to complement study and learning in the areas of academia and applied engineering
where the analysis and simulation of bioreactors batch type; To perform all the
necessary experiments to know how the microorganisms behave to different
conditions of operation during a process would be expensive and inefficient, that is
why the development of simulators is of great importance to increase the interest
and the study of the biological processes. The solution of mass balances and kinetic
models of bioreactors typical of scientific literature, the programming of the interface
in MS Excel and the connection with Hysys make of BIOBATCH a useful and friendly
computational tool to simulate a plant of biochemical processes in Aspen Hysys. It
also provides results in the form of tables and graphs on the amount of biomass,
substrate and product consumed and generated in units of grams per liter for a batch
process. BIOBATCH reports the results with an average error of 5% with respect to
the scientific literature, which evidences the effectiveness and precision in the
calculation and solution of the kinetic models proposed in this degree project.

* Trabajo de grado

** Universidad Industrial de Santander. Facultad de Ingenierias Fisicoquimicas. Escuela de Ingenieria
Quimica. Director Ivan Ordéfiez Sepulveda. Ingeniero Quimico. Codirectora Liliana del Pilar Castro
Molano. PhD en Ingenieria Quimica.
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INTRODUCCION

El desarrollo de la tecnologia ha permitido satisfacer y beneficiar todas las areas del
conocimiento, entre las que se puede destacar los bioprocesos y la biotecnologia.
En el amplio campo de estudio que estas areas tienen se puede destacar el uso de

catalizadores bioldgicos para favorecer los procesos industriales. [1].

Realizar todos los experimentos necesarios para saber como se comportan los
microorganismos evaluando las diferentes situaciones que se pueden presentar
durante un proceso seria costoso e ineficiente, por lo que la comunidad cientifica y
la academia han enfocado su interés en el desarrollo de simuladores que
complementen el estudio de las ciencias aplicadas y la ingenieria. Como ya es
sabido, la clave de cualquier bioproceso es un bioreactor y encontramos ejemplos
de éxito donde la simulacién computacional de estos equipos esta ofreciendo un
aporte importante en su desarrollo: Rangel et. al (2001) [2] simulé sobre una hoja
electronica modelos mateméticos para bioreactores y su solucion numérica, luego
Hernandez et. al (2009) [3] implementd una extension adicional para la simulacion
de reactores batch en Aspen Hysys, y finalmente tenemos el caso de Rueda et al
(2015) [4] quién disefié una herramienta de célculo en Excel y Aspen Hysys llamada

BIOSIM para la simulacién y el disefio basico de bioreactores en continuo.

En este orden de ideas, el presente trabajo de tesis se ha dedicado a elaborar un
programa llamado BIOBATCH, un simulador en un ambiente de hoja de célculo para
bioreactores tipo batch que le permitird al usuario hacer dos cosas: a) estimar la
cantidad de biomasa, sustrato y producto al final del proceso y b) llevar al ambiente
de un software comercial como Aspen Hysys un modelo de bateria de bioreactores
batch y poderlo vincular alli otras operaciones unitarias y equipos de procesos

convencionales.
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1. FORMULACION DEL PROYECTO

1.1 PLANTEAMIENTO Y JUSTIFICACION DEL PROBLEMA

Las herramientas informaticas ofrecen a los estudiantes de ingenieria una manera
de simplificar el estudio de los procesos industriales, ejemplo de ellos son los
simuladores comerciales como Aspen Hysys, SuperPro Designer, Chemcad, entre
otros. Sin embargo, es necesario resaltar que no todos los simuladores disponibles
en el mercado cuentan con las caracteristicas suficientes para simular bioreactores
batch. Ejemplo de ello es Aspen Hysys, el simulador mas popular dentro de la
comunidad de ingenieros quimicos, pero que no permite simular bioreactores, y su
base de datos es limitada al momento de ingresar compuestos como la biomasa;
estas dos falencias impiden que en Aspen Hysys se pueda simular una planta
guimica con bioprocesos. Aunque en la actualidad en SuperPro Designer, otro
simulador de creciente popularidad, es posible simular un bioreactor y vincularlo con
un lenguaje de programacion como VBA (Visual Basic for Applications) de MS
Excel, su acceso es limitado por el costo de su licencia y porgue no incluye la
simulacién rigurosa de muchas operaciones tipicas de las plantas quimicas. Tanto
Aspen Hysys como SuperPro Designer cuentan con caracteristicas para modelar,
disefiar y optimizar procesos quimicos, pero es un hecho la necesidad de programar
y desarrollar nuevas herramientas que complementen y diversifiquen las opciones

para la academia y la industria.

De acuerdo a lo anterior, es necesario disefiar una herramienta como BIOBATCH,
gue sea accesible y de facil de uso, que permita que los estudiantes e ingenieros
complementen el estudio y la practica de las areas de conocimiento en las que

interviene el andlisis y simulacion de bioreactores batch.
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1.20BJETIVOS

1.2.1 Objetivo General.
Elaborar una herramienta de calculo en Excel y Aspen Hysys que permita la

simulacion de bioreactores discontinuos.

1.2.2 Obijetivos especificos.
- Crear una herramienta de simulacién Excel y Aspen Hysys para complementar el
estudio de las &reas del conocimiento, en las que intervenga el analisis y simulacion

de bioreactores batch.

- Validar la exactitud y precision de la herramienta obtenida con datos de la

literatura.

- Evaluar la competencia practica de la herramienta por parte de estudiantes de
ingenieria y personal docente.
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2. MARCO TEORICO

Dentro de la esencia multidisciplinaria de la biotecnologia, el uso de los
microorganismos para la produccién a gran escala implica el uso de cualquier
técnica que utilice organismos vivos o0 algunas de sus partes para fabricar o
modificar productos [5]; es por esto que la ingenieria quimica es una de las areas
de la ciencia que ofrece una verdadera fuente de conocimientos en procesos,

equipos y tecnologias para lograr dicho fin [6].

De acuerdo a la clasificacion de la Figura 1, en este trabajo de tesis se estudio el
bioreactor tipo batch, equipo caracterizado por operar con una carga de
microorganismos que requieren cierta cantidad de sustrato inicial para sus
funciones de crecimiento, mantenimiento y formacion de producto; el proceso batch
finaliza cuando se suspende el contacto entre los reactivos (microorganismos y
sustrato) o cuando el sustrato se consume totalmente, quien por lo general es el
reactivo limite. Esta forma de cultivo es usada tanto en el laboratorio como a escala
industrial. Otra caracteristica de los bioreactores discontinuos es el disefio ya sea
en serie o paralelo, a lo que se denomina comunmente como una bateria de
reactores. La configuracion de una bateria de bioreactores permite operar una
planta completa en forma continua a pesar que la operacion de cada reactor de la

bateria sea discontinua.
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Figura 1. Tipos de bioreactores.

Las consideraciones tipicas para los balances de un reactor batch son:

e \olumen constante
e Sijstema cerrado en masa

e Mezcla perfecta

e La concentracion final de biomasa depende del rendimiento y de la cantidad
de sustrato limitante

Balance para la biomasa:

Entra — Sale + Reacciona = Acumula

__dx

=2 (1)
I =H*Xx (2)
prx=5 (3

dt
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Balance para el sustrato:

Entra — Sale + Reacciona = Acumula

=% @

ST at
T =qs* X (5)

T qp
qs = (Yx/s Yp/s

+ ms) (6)

Reemplazando (5) en (4)

-1, = (chl/s + YZ% +ms) * X (7)
Y luego (6) en (3)
ST =&
Yx/s + Yp/s + ms) *X—= dt (8)

Balance para el producto:

Entra — Sale + Reacciona = Acumula

d
== (9)

d
Gprx=3  (10)

2.1 MODELOS CINETICOS

Para el analisis y la simulacion de los bioreactores tipo batch es necesario
considerar la cinética de crecimiento microbiano, no obstante la dificultad para
modelar exactamente su comportamiento y obtener modelos simples hace
necesario el planteamiento de suposiciones generales [7]. El modelo mas sencillo
matematicamente y quién mejor representa las reacciones biolégicas es el modelo

no estructurado y este se basa en las siguientes consideraciones:
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e La poblacién de microorganismos se asume como una unidad homogénea,
ignorando la estructura interna de éstos y sus interacciones.

e La concentracion celular se expresa como masa de células secas por unidad
de volumen (gramos/litro).

e El medio se formula de manera que solo un componente (sustrato) sea
limitante de la velocidad de reaccion. Los demas componentes estan
presentes en concentraciones lo suficientemente altas para evitar el efecto
de cambios pequefios sobre la velocidad de reaccion.

e El bioreactor mantiene un nivel constante de condiciones ambientales tales

como pH, temperatura y concentracion de oxigeno disuelto [8].

Entre los modelos no estructurados se destacan los siguientes:

2.1.1 Monod. La ecuacién de Monod representa la variacion general de la velocidad
de crecimiento con la concentracion de sustrato [9], enunciado mediante la siguiente
expresion:

S
Ks+S

p = pmax * —[h] (11)

Donde u [h'] hace referencia a la velocidad de crecimiento, S [g/l] es la cantidad de
sustrato, Ks [g/l] representa la afinidad de los organismos por el sustrato. En el
modelo de Monod la velocidad especifica de crecimiento y desaceleracién de un
cultivo discontinuo, depende de la concentracién de nutrientes existentes en el
medio [10].

2.1.2 Inhibicidbn competitiva. La inhibicion competitiva puede ser por sustrato o por
producto, y tal como su nombre lo indica, un inhibidor competitivo es un compuesto
gue compite con un sustrato natural de una enzima por el sitio activo del sustrato.
Tal inhibidor es casi siempre similar estructuralmente al sustrato natural y, por

imitacion, se fija a la enzima impidiendo la actividad catalitica. La inhibicién

20



competitiva es reversible y puede ser superada aumentando la concentracion de
sustrato. La efectividad de un inhibidor competitivo viene determinada por las
afinidades relativas que tiene la enzima por el sustrato y el inhibidor; se debe tener
en cuenta que el inhibidor no es reactivo, si lo fuera seria un sustrato alternativo

competitivo [11]. La expresion para la inhibicion por producto competitiva es:

umaxxS

p=—r—— [h7] (12)

N Ks*(1+K%)
pumax = Velocidad maxima de crecimiento microbiano [h].
S= Concentracion de sustrato [g/1].
P= Concentracion de producto [g/l].
Ks= Constante de saturacion de Monod [g/l].

Kp= Concentracién de producto inhibitoria [g/l].

2.1.3 Inhibicién no competitiva. De igual manera, esta se puede presentar tanto para
el sustrato como para el producto. En este caso el inhibidor no tiene relacién
estructural con el sustrato, el inhibidor se une a la enzima en un sitio no activo
independiente al que se une el sustrato, y diferente del centro activo de la enzima

[11]. La expresion para la inhibicién por producto no competitiva es:

n= #‘&Kip) [h-] (13)
umax= Velocidad méaxima de crecimiento microbiano [h].
S= Concentracion de sustrato [g/l].
P= Concentracién de producto [g/l].

Ks= Constante de saturacion de Monod [g/I].

Kp= Concentracion de producto inhibitoria [g/]].

21



2.1.4 Monod con metabolismo enddgeno. Esta expresién parte del modelo de
Monod mencionado inicialmente, afiadiendo un término denominado coeficiente de
muerte celular (Kd), el cual puede resultar del agotamiento del sustrato, de la
produccion de metabolitos toxicos, o de la introducciéon de algun material
contaminante en el medio ambiente de la célula. La ecuacion que representa el

modelo de Monod con metabolismo enddgeno es la siguiente:

S
Ks+S

u = pmax * ——— Kq [7] (16)

pumax= Velocidad maxima de crecimiento microbiano [h].
S= Concentracion de sustrato [g/l].
Ks= Constante de saturacion de Monod [g/I].

Kd= Constante de muerte celular [h1].

2.1.5 Contois. En esta ecuacion se tiene una constante de saturacion (Ks)
proporcional a la concentracion de células (X), que describe el crecimiento de
sustrato limitado a altas densidades de células. De acuerdo con esta ecuacion, la
tasa de crecimiento especifico disminuye con la disminucién de las concentraciones
de sustrato y, finalmente, se vuelve inversamente proporcional a la concentracion

de células en el medio [12]. La ecuacién del modelo de Contois es:

S
KsxX+S

p = pmax * [ A7)
umax= Velocidad méaxima de crecimiento microbiano [h].
S= Concentracion de sustrato [g/l].

X= Concentracion de biomasa [g/l].

Ks= Constante de saturacion de Monod [g/l].
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2.1.6 Haldane. En la auto inhibicién, la degradacién del sustrato es disminuida por
la elevada concentracion del mismo y la mayoria de la veces se debe a que los
complejos enzima-sustrato que se forman ya no sufren posterior degradacion. La
variedad de posibles inhibidores y sus diferentes efectos sobre los microrganismos
solo afecta a una enzima que participa en la oxidacién del sustrato; en tal caso el
consumo de dicho sustrato se reduce; en otros el inhibidor afecta alguna funcion
general de la célula, como respiracion y puede inducir a la muerte celular [13]. Dicho
esto, la cinética de biodegradacion suele presentarse con el modelo de Haldane-
Andrews planteado mediante el siguiente modelo:

= 2] (18)

B Ks+S+(i,—21)
pumax= Velocidad méaxima de crecimiento microbiano [h].
S= Concentracion de sustrato [g/1].

Ks= Constante de saturacion de Monod [g/l].

Ki= Constante de Haldane [g/l].

2.2 PROGRAMAS Y SIMULADORES COMERCIALES DE PROCESOS
QuiMICOS

La conveniencia practica de las herramientas computaciones y los métodos
algoritmicos, ha ganado gran interés en la solucién de problemas en la academia y
la industria, ya que permiten automatizar tareas repetitivas y aplicar los conceptos
tedricos [14]. Algunos de los programas disponibles ya sean en version paga o

gratuita son:
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Tabla 1.Programas y simuladores comerciales de procesos quimicos.

Polymath

Matlab

Fortran

SuperPro Designer

Permite hacer ajuste de curvas,
resolver ecuaciones diferenciales
ordinarias, no lineales, algebraicas
[15].
Lenguaje disefiado para la
computacion técnica, matemaética,
procesamiento de datos y el
desarrollo de algoritmos [16].
Lenguaje de programacion
desarrollado con el objetivo de poder
escribir programas de computo
cientifico en un lenguaje de alto
nivel, en lugar de tener que recurrir
a lenguaje de maquina o
ensamblador [17].

Permite modelar procesos de
tratamiento, fabricacion y
evaluacion, realizando un analisis
econdémico y de impacto ambiental

[18].

Disefiador

Simulador

Disefiador

Disefiador

Simulador

NO

Sl

NO

SI

N/A

N/A

N/A

Separacion, reaccion
cinética, cambio de
fase, cromatografia,
intercambiadores de
energia.

Ingenierias, matematicas
aplicadas.

Ingenierias, matematicas
aplicadas y otras ciencias
bésicas como quimica y
fisica.

Ingenierias, matematicas
aplicadas y otras ciencias
bésicas como quimica y
fisica.

Ingenieria de procesos
quimicos y biolégicos, vy
manufactura.
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Chemcad

Biowin

Aspen Hysys

Contiene una extensa base de datos
de componentes quimicos, y una
biblioteca de datos termodinamicos
para modelar procesos continuos,
discontinuos y semi-discontinuos
[19].

Se utiliza para disefiar, mejorar y
optimizar las plantas de tratamiento
de aguas residuales, mediante la
caracterizacion, eliminacion
biolégica de nutrientes (BNR) y
estudios cinéticos, enlazando los
modelos de procesos bioldgicos,
fisicos y quimicos [20].

Ofrece una variedad de
herramientas para construir 'y

optimizar procesos [21].

Simulador

Simulador

Simulador

NO

Sl

NO

Reactores,
intercambiadores de
calor, operaciones
de separacion.

Bioreactores,
tanques de
almacenamiento y

separadores.

Reactores,
intercambiadores de
calor, operaciones
de separacion.

Petroquimica, quimica e

ingenieria de procesos.

Microbiologia, bioprocesos,

ingenieria ambiental.

Petrogquimica, quimica,
ingenieria de procesos.

N/A: No aplica
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3. METODOLOGIA

Figura 2. Desarrollo de la metodologia.

Percepcion de los Planteamiento de

ambientes de Bus que’d.a los balances de X,S
. . bibliografica
aprendizaje

e rrolio y

Validacion de la Implementacién programacion de

herramienta con Hysys la herramienta de
calculo en Excel

Manual para el
usuario

Para cumplir con los objetivos planteados en el desarrollo de este proyecto se
formularon una serie de pasos mencionados en la Figura 2, comenzando por
evaluar estadisticamente la poblacion para luego realizar la encuesta (ver anexo B)
sobre la percepcién de los ambientes de aprendizaje en las materias de Bioprocesos
y Analisis de Procesos Quimicos (ver Anexo D). Se realizé una busqueda
bibliografica de articulos cientificos, libros y manuales para seleccionar los modelos
cinéticos, el método numérico para resolver los balances de masa, las condiciones
de operacién de los bioreactores batch, entre otros temas. Se defini6 MS Excel
como el ambiente de programacion para desarrollar toda la interfaz por ser un
software que hace parte de la suite de MS Office, disponible para cualquier persona
que tenga un computador o Tablet, es ampliamente utilizado ya que permite armar
todo tipo de férmulas, manipular datos numéricos, crear tablas o graficos; ademas
cuenta con un médulo de desarrollo llamado macros, capaz de automatizar célculos,
programar funciones y desarrollar algoritmos basandose en coédigos de
programacion a partir de un lenguaje llamado VBA (Visual Basic Aplicattions).
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Para la herramienta BIOBATCH se plantearon en hojas electrénicas los 6 modelos
cinéticos no estructurados mencionados en el capitulo 2.1 dentro de la solucién de
los balances de biomasa, sustrato y producto siguiendo el algoritmo de la figura 3 'y
aplicando el método de Euler con 10,000 iteraciones se resuelve el sistema de
ecuaciones diferenciales ordinarias. Este método por su simplicidad, permite
ejemplificar el funcionamiento y las técnicas de los métodos més precisos [22].

Figura 3. Algoritmo de solucién para los balances de masa.

Inicio

p - Xi=X¢
-~ Seleccion del modelo cinético.~ Si=S¢
¢ Pi=Pf
—~"Lectura de parametros cinéticos y tiempo final—" VAN
¢ “Ir a Aspen™
" Hysys V.
Calculo de la velocidad de crecimiento microbiano p A y 3
¢ MO sl
v v
Resuelve los balances de biomasa (Xj). sustrato Resultado X, Sf Calcular los
(Si) y producto (Pj) con el método de Euler Pry tiempo de coeficientes
duplicacion estequiométricos

l Flujos de X.S.P,
reactivos, productos
NO sl y condiciones de
==t operacion

»

I
v

[ Fin

*Parametros cinéticos de cada modelo mencionados en el capitulo 2.1.

Adicional a esto y conociendo la funcionalidad de un bioreactor batch dentro de una
planta quimica, se implementd el algoritmo de calculo de una bateria de reactores
en paralelo que permite estimar la cantidad de reactores que se requieren en una
planta y al mismo tiempo simular el funcionamiento de la bateria de reactores a

medida que avanza el tiempo mediante visualizacion gréfica.
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Figura 4. Algoritmo de solucién para el calculo de una bateria de reactores.
Inicio

/Lee el modelo cinético’

¥

/" Lee un volumen supuesto, s
PFlujo, tiempo de reaccion, tiempo de
- vaciado y tiempo de limpieza~

v

Calcula el tiempo de
llenado y namero de
reactores (Nr)*

v

Resuelve los balances de Biomasa
(Xi), Sustrato (Si) v Producto (Pi) con
el método de Euler

NO - . si
l . 2==Nr==20 p ¢

,

Calcula el
_ volumen del
volumen supuesto *

Resultado:volumen del
reactor, tiempo de
llenado y ndmero de
reactores (Nr)

Fin

*Las formulas para el célculo del tiempo de llenado y el nUmero de reactores estan
disponibles en el anexo H.

A la par con la interfaz se fueron desarrollando los cédigos de ejecucion de
BIOBATCH usando el lenguaje de programacion de Visual Basic de Excel para
generar funciones y calculos mas eficientes. Para darle un ambiente mas agradable
y personalizar la herramienta, se estructuraron entonces una serie botones tales

como guardar, importar, copiar, ayuda, entre otros, que le permitiran una facil
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navegacion y una gama de opciones amigables sobre el tratamiento y andlisis de

los datos (anexo A).

Debido a la necesidad de contar con bioreactores en Aspen Hysys y poder vincular
éstos a otras operaciones unitarias, se programo entonces un codigo en lenguaje
Visual Basic donde se plantearon las mismas ecuaciones de balance de masa, los
mismos modelos cinéticos y el balance de energia para completar la simulacion de
una bateria de bioreactores en paralelo. Para esto también fue necesario crear una
hoja de calculo donde se le solicita al usuario la estequiometria del proceso para los
casos en los que sea anaerobio, aerobio, el microorganismo presente solo
crecimiento o formacién de producto, y asi determinar todos los componentes que
ingresan al proceso. Es necesario aclarar que al ser un proceso batch no tiene
entradas ni salidas, pero para poder desarrollarse en Aspen Hysys se simula como

si fuera una bateria de reactores.

En cuanto a la validacién se resolvieron 4 ejemplos de literatura cientifica. Para
evaluar la herramienta por parte de los estudiantes, se realiz6 una presentacién en
el CENTIC donde se desarroll6 un ejercicio que permitiera llevar el modelo de la
bateria a Aspen Hysys para vincular operaciones de calentamiento y separacion al
proceso; demostrando la conexion entre la interfaz de MS Excel con el entorno de
simulacion. Ademas los estudiantes resolvieron un ejercicio practico donde se
familiarizaron con el programa y luego respondieron una encuesta de aceptacion y

satisfaccion (anexo F).

Para facilitar el manejo de BIOBATCH se redactdé un manual para el usuario donde
se especifican todas las funciones del programa, errores posibles en la ejecucion
de las macros, instrucciones de manejo de los botones y toda la orientacion

necesaria para ejecutar esta herramienta (anexo H).
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4. RESULTADOS

De la encuesta sobre la percepcion de los ambientes de aprendizaje en las
asignaturas de Bioprocesos y Analisis de Procesos es importante destacar que los
estudiantes sienten dificultades al momento de disefiar bioreactores y ademas
desconocen cuales programas de computo los simulan. Dicho esto, los estudiantes
afirman en un 87,2 % que el uso de nuevas herramientas de cOmputo incentivarian
y promoverian el estudio de las materias de carrera como las mencionadas (anexo
D). Atendiendo a estas consideraciones se confirma la necesidad de crear
BIOBATCH, desde la figura 5 hasta la figura 7 se observa la interfaz grafica donde
se presentan los resultados del calculo de la cantidad de biomasa, sustrato y

producto en un proceso batch.

Figura 5. BIOBATCH. Interfaz de condiciones iniciales.

COMDICIONES IMICIALES DEL PROCESD

MODELO DE CONTOIS o
VARIABLE VALOR UNIDADES w

Tiempo de operac 72,00 h \__/'2
umax 0,084 b

Biomasa(Xo) 2,12 qil y
Sustrato(So) 240,00 all >
Yals 0,14| gbiomasalgsustrato N
Ks 213,60 all —
Ypls 0,42] gproductolg sustrato ‘_t
ap 043 k' N~
ms 0,00 Wt

Temperatura 25,00 C @

pH 5,00 e

Microrganismo |5, cerevisias - Q
Error promedio | 8,754 5

Figura 6. BIOBATCH. Resultados al final del proceso.

Resultado al final del proceso
Biomasa XlglL] | Sustrato SIgiLl Producto PlgiL] a...';i:::.':m]
4,56 0,00 93,60 0,00
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Figura 7. BIOBATCH. Graficas del proceso.

GRAFICAS DEL PROCESO GENERAL

CONTOIS (BIOMASA) CONTOIS (SUSTRATO) CONTOIS (PRODUCTO)

Para verificar que BIOBATCH proporciona resultados confiables, se seleccionaron
de la literatura 4 articulos cientificos, con los cuales se hace una comparacion de
los datos con respecto a los proporcionados por BIOBATCH. Para Monod, se tiene
el modelo de crecimiento de Echerichia coli con los pardmetros cinéticos de la tabla
2 obtenidos por D Balash sin considerar mantenimiento ni formacion de producto
[23].

Tabla 2.Pardmetros cinéticos para el modelo de Monod.

Parametro Valor Unidad
Biomasa inicial 0,5 g/L
Sustrato inicial 10 g/L
Tiempo de operacion 3 horas
pumax 0,895 ht
Ks 0,0387 g/L
Yx/s 0,52 a/g

Fuente: BARBERA [23].

Los resultados del modelo de Monod se presentan en las figuras 8 y 9.
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Figura 8. Grafica de biomasa vs tiempo para el modelo de Monod.

3 —— BIOBATCH

Barbera [23]

Concentracion [g/]

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
Tiempo [h]

Figura 9. Gréfica sustrato vs tiempo para el modelo de Monod.

=
o

—— BIOBATCH

Balash [23]

Concentracion [g/l]
o = N w D [9,] [e)] ~ 0] (o)

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
Tiempo [h]

Para el modelo de Contois, se tomaron los datos de la produccion de etanol por
Saccharomyces cerevisiae cuyos parametros cinéticos se muestran en la tabla 3
[24]:
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Tabla 3.Parametros cinéticos para el modelo de Contois.

Parametro Valor Unidad
Biomasa inicial 2,12 g/L
Sustrato inicial 240 g/L

Tiempo de operacion 72 horas
umax 0,084 h-t
Ks 213,6 g/L
Yx/s 0,136 a/g
Yp/s 0,4216 o/g
qp 0,4277 h-t

Fuente: AHMAD [24].

Los resultados del modelo de Contois se evidencian en la figura 10.
Figura 10. Gréfica producto vs tiempo para el modelo de Contois.

230

220
. 210
<
0
= 200
)
@ 190
= ——— BIOBATCH
Q
£ 180 —— Ahmad [24]
“ 170

160

150

0 20 40 60 80

Tiiempo [h]
En el modelo de Haldane los parametros cinéticos encontrados para la

biodegradacion del fenol por Pseudomonas putida DSM 548 en un reactor batch
fueron [25]:
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Tabla 4.Parametros cinéticos para el modelo de Haldane.

Parametro Valor Unidad
Biomasa inicial 0,01 mg/L
Sustrato inicial 23,4 mg/L

Tiempo de operacion 8 horas
pumax 0,436 h-t

Ks 6,19 mg/L

Ki 54,1 mg/L

Fuente: MONTEIRO, [25]

Los resultados del modelo de Haldane pueden ser comparados en las figuras 11y
12.

Figura 11. Gréafica biomasa vs tiempo para el modelo de Haldane.

0.07
0.06
0.05

0.04

0.03 —— BIOBATCH

Monteiro [25]
0.02

Concentracion [mg/l]

0.01

0.00
0 2 4 6 8 10

Tiempo [h]
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Figura 12. Gréfica de sustrato vs tiempo para el modelo de Haldane.

25

20
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Para el modelo de Monod con metabolismo enddgeno se tienen los siguientes
parametros cinéticos mencionados en la tabla 5 [26]:

Tabla 5.Parametros cinéticos modelo de Monod con metabolismo enddgeno.

Parametro Valor Unidad
Biomasa inicial 0,5 g/L
Sustrato inicial 10 g/L
Tiempo de operacién 4 horas
pumax 0,35 h-t
Ks 0,1 g/L
Yx/s 0,15 a/g
Kd 0,02 h-t

Fuente: MOSER [26].

Los resultados para el modelo de Monod con metabolismo enddgeno se observan
en las figuras 13y 14.
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Figura 13. Gréfica de biomasa vs tiempo para el modelo de Monod con metabolismo enddgeno.
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Figura 14. Gréfica de sustrato vs tiempo para el modelo de Monod con metabolismo enddgeno.

=
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Los errores entre BIOBATCH y los resultados reportados en literatura se presentan
en la tabla 6:
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Tabla 6.Errores en los resultados de BIOBATCH vs literatura cientifica.

Error Error Error
promedio promedio promedio
Modelo parala para el para el
Biomasa Sustrato producto
Monod 5% 5,08% N/A
Contois N/A N/A 2,77%
Haldane 4,67% 5,53% N/A
Monod con
metabolismo 3,42% 7,71% N/A
endodgeno
N/A: No aplica

Los errores obtenidos se consideran aceptables y las posibles fuentes de error
pueden ser: a) en la lectura de los datos reportados en literatura; ya que la
percepcion optima entre una persona y otra varia al momento de reportar los datos
b) la no cuantificacion de todos los compuestos que se generan como producto de

la reacciéon durante los experimentos reportados en literatura.

Para corroborar que BIOBATCH sera util y que los estudiantes hagan uso de ella,
se realizé una muestra publica del software en el CENTIC el 23 de Enero en la sala
2-8 en los horarios de 12 a 2 pm para el grupo L1 de Andlisis de Procesos y para el
grupo H1 de Bioprocesos Il en el horario de 6 a 8 pm; En estas dos sesiones se
realizé el ejercicio para el modelo de Contois, llevando la corriente de producto de
una bateria de reactores batch a un equipo de calentamiento, y posteriormente a
una torre de destilacion flash para separar el etanol del agua (anexo G); se presenté
a los estudiantes el entorno de simulacion con cada una de las operaciones
visualizando la opcién de simular una planta bioquimica sin necesidad de trasladar
manualmente los datos de un simulador a otro. Por ultimo se practicé una nueva
encuesta para conocer la satisfaccién y aceptacion de la herramienta. Se obtuvo
resultados favorables segun la encuesta (anexo F) ya que los alumnos consideran
que para el estudio de las asignaturas de Analisis de Procesos y Bioprocesos,
BIOBATCH es una herramienta util, amigable y creativa, y por lo tanto en un 100%

la recomendarian con sus compafieros y profesores.
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5. CONCLUSIONES

Se disefio la herramienta BIOBATCH, con el fin de ser difundida entre la comunidad
educativa, demostrando que la implementacion de recursos computacionales
incentivan el estudio de las materias de carrera tales como Bioprocesos y Analisis

de Procesos Quimicos.

A partir de la validacion de la herramienta se demostrd que los datos proporcionados
por BIOBATCH con respecto a los datos de la literatura son validos para simular
bioreactores batch, ya que los modelos resueltos no exceden un porcentaje de error

promedio del 5%.

Se presentd la herramienta donde fue reconocida y aceptada por parte de los
estudiantes, quienes manifestaron su satisfaccion ya que les facilita célculos,
reporta resultados en tablas y gréficos y es sencilla de ejecutar en cualquier
computador que tenga instalado Excel y Hysys.
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6. RECOMENDACIONES

Es importante destacar que la lectura del manual del usuario, es esencial para
conocer todas las funciones, botones y accesos con los que cuenta BIOBATCH, ya
que asi podra familiarizarse con los ejemplos que se plantean y empezar a probar

diferentes ejercicios y alternativas.

En cuanto a los articulos y revistas consultadas, la mayoria no contaban con todos
los parametros cinéticos completos, 0 no reportaban todos los datos medidos de
productos secundarios, nutrientes, macronutrientes, COz2, entre otros, que son
importantes para poder hacer un cierre de balance de masa fundamental para
Aspen Hysys. Por lo tanto, se sugiere a la comunidad investigativa que en préximas

publicaciones se tenga un anexo con dichos datos.

Se invita a la Escuela de Ingenieria Quimica para que difunda e incluya BIOBATCH
en un servidor publico, para que los estudiantes y docentes conozcan esta

herramienta y hagan uso de ella.
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Anexo A. INTERFAZ GRAFICA

A continuacion se encuentra cada una de las hojas de célculo que el usuario

visualiza al abrir y ejecutar BIOBATCH.

Figura 1. Interfaz grafica de bienvenida y seleccion de modelo cinético a utilizar

m LY fed Q - E 3 FINAL 2 - Excel HERRAMIENTAS DE IMAGEN
INICIO  INSERTAR ~ DISENODEPAGINA ~ FORMULAS ~ DATOS  REVISAR  VISTA  DESARROLLADOR FORMATO JESSICAQUIROGA ~ il
Imagena  ~ fr

v

Seleccione la opcién de acuerdo al modelo cinético que desee:
Y { ] o
? Monod <Haldane

£ Inhibicién por / \ |
> - Producto No SBtecis !
Competitivo ; 4
= , E -
; L BIOBATCH Monod con q
g P ‘: reion por. ~ Metabolismo
6 acto / Endégeno _ &

" cmpftiﬁvo A . ‘~ / 0 [} ' &ﬂ
!W’ ! y ol mﬁ!

Condiciones Iniciales | Balance | ESTEQUIOMETRIA | Hojal | Bateria de Reactores | Ir .. @ @ [{] I

Figura 2. Interfaz grafica: Condiciones Iniciales. Gréficas del proceso general.

@ MODELO DE MONOD \z_@; n 0

CONDICIONES INICIALES DEL PROCESO GRAFICAS DEL PROCESO GENERAL
MONOD (BIOMASA) MONOD (SUSTRATO) MONOD (PRODUCTO)
600 20 Al
030

200 00 o
max 055 [ e
B o] 50 ok a0 3 a0 2
Sustrato(So) 10,00} all H @ :o,so
Yuls 52] _gbiomasalgsustrato g0 g w0 i Ls
[Ks_ 0 oL £ g o
}YL'S 00| g produstol due 5w Jozo
a 0.00) W 7 o0
ms 0,00] gsustratolgbiomasa'h @ X i 010
Temperatura 10,00} i a0 000 e
pH 3,00 00 00 20 0 480 W0 &0 W0 100 200 300 400 300 840 A0 ARG SI200 200 AIGW. 300 LRAD
Producto(Po) [ all 0 Tempo [1] Tempo [} Tempo [h]
]Emn promedio | 2,257]

510 0,00 0,00 30,75
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Figura 3. Interfaz gréfica: Condiciones Iniciales. Gréficas del proceso por rangos de

tiempo.
Resultados del proceso por rangos de tiempo GRAFICAS DEL PROCESO POR RANGOS DE TIEMPO
ooy | HomasaXighl| - SustatoS[gL] | Producto Pt O [ ravcor
20 059 905 000 to tf
205 052 899 000] A ) 3
21 085 894 000]
216 068 883 0.00]
221 072 881 00|
226 075 875 000]
B 07 268 00| BIOMASA SUSTRATO PRODUCT
237 083 850) 000] o o g o
24 087 85 000] & - _&m
24 031 845 0| § S Co S/ G
- - o 001
15 0% 83 00| § oo g S £
258 100 8.8 000] i o f oo § oo
269] 104] 5.8 000] f o R o
268 109] 8.09] 00| § o § §
5 0 o ) 000
274 115] 1% 000] 00 w
iy 120] 78 00| o o0 om0
284 1‘25| m 0‘w| 000 100 200 300 400 000 100 200 30 40 000 100 AU
289 13| 165 00| Tempo Tempo ] Tn|
25 138 15 000]
0.10] 1000 0.00]

Figura 4. Interfaz gréafica. Bateria de reactores. Condiciones iniciales y resultados.

BATERIA DE REACTORES

Condiciones Iniciales @ .'
£

Variable Valor | Unidades
Volumen supuesto 7 m’
Flujo 1 m/h
Tiempo de reaccion 5 h
Tiempo de vaciado 1 h
Tiempo de limpieza 1 h
Modelo cinético Monod

Resultados

Variable Valor | Unidades
Tiempo de Llenado 7 h
Numero de reactores 2 -
Parametro de ajuste 0 -
Volumen de cada -

11 m”
reactor
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Figura 5. Interfaz grafica. Estequiometria.

Estequiometria

COEFICIENTES ESTEQUIOMETRICOS

1Sustrato + a 0z + b Base nitrogenada — cBiomasa + d CO; +e H20 + f Producto Principal + g Productos secundarios

[Tipo de reaccién  [Anaerobia J " Crecimiento Microbiano @ Formacién de Producto
COMPONENTE C H o N - : iz
Sustrato 6 12 6 0
b 0.19990
Base nitrogenada 0 3 0 1 c 0.99550
Biomasa 1 1,79 0,5 0,2 d 1.66817
Dioxido de Carbono 1 0 2 0 e 0.97733
Agua 0 2 1 0 f 1.65000
Producto Principal 2 6 1 0 g 0.03633
Productos Secundarios 1 4 1 0
Datos compls ari mol/mol —
Yx/s Rendimiento 0.956 ;@P,
Yp/s Rendimiento 1.65 B\o—as’ -
g Calcular | "

Figura 6. Interfaz grafica. Ir a Hysys.

DATOS PARA HYSYS

COMPONENTE NOMBRE DEL COMPUESTO
Sustrato Dextrose

Producto principal Ethanol!

Producto secundario Methanol

Fuente de Nitrogeno Amonnia

MODELO Contois

NOTA 1: Para poder llevar los datos a Hysys es necesario que en
1a hoja de ESTEQUIOMETRIA ingrese los datos que alli se

solicitan

Dato Valor
Peso Molecular (g/mol) 24,59
Formula Quimica CH1,7900,5N0,2
Calor de Formacion (KJ/Kmol) 1.00E+07

NOTA 2: Tenga presente que el nombre de cada uno de los
componentes (Sustrato, producto principal, producto secundario y
fuente de nitrogeno)deben ingresarse en inglés.
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IR A HYSYS

M)

Aspen HYSYS

Dato Valor
Temperatura (°C) 25.00
Presion (atm) 1.00




Figura 7. Interfaz grafica. Acerca de.

¥ fj BIOBATCH

BIOBATCH

Cualquier inquietud con respecto a la herramienta de cdlculo BIOBATCH
comunicarse con:

Jose Uriel Camacho Gonzidlez urielscam95@hotmail.com
JessicaTatiana Quiroga Diaz jessica_quiroga@outlook.com
Liliana del Pilar Castro Molano licasmol@uis.edu.co

Ivdn Dario Ordéiez Sepulveda ivan.ordonez@correo.uis.edu.co

Universidad Industrial de Santander
Escuela de Ingenieria Quimica
Bucaramanga, 2017

© Copyright. Todos los derechos reservados.
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Anexo B. ANALISIS ESTAD[STICO: ESTUDIANTES DE BIOPROCESOS II' Y
ANALISIS DE PROCESOS

Se realiz6 un analisis estadistico, para identificar la poblacion a la cual se le
evaluaria la percepcion de los ambientes de aprendizaje para las asignaturas de
Bioprocesos y Analisis de Procesos Quimicos y la posterior encuesta de satisfaccion
sobre la herramienta BIOBATCH. El tamafio de la muestra se describe mediante la
siguiente ecuacion

B Nxg?x7?

~ (N=-1)*e2+02+Z72

Donde:
n= Tamarfo de la muestra.

N= Tamafio de la poblacion que equivale a 43, teniendo en cuenta profesores y
estudiantes que ya vieron la materia de Bioprocesos y actualmente cursan Analisis

de procesos Quimicos.

o= DesviacioOn estandar de la poblacién, por referencia se usé un valor constante de
0,5".

Z= Valor obtenido mediante niveles de confianza. Es un valor constante asumido

con 95% de confianza que equivale a 1.96.

e= Limite aceptable de error muestral, se utiliz6 un valor del 5% (0,05) **

* S. Aguilar-Barojas, “Formulas para el calculo de la muestra en investigaciones de salud”, Salud en
Tabasco, n.o 11, pp.- 1-2, 2005. [En linea]. Disponible en:
http://www.redalyc.org/articulo.oa?id=48711206. Ultimo acceso: 8 noviembre, 2015.

**[. A. Castro-Camargo, S. B. George-Bracho, H. Ratiga-Fandifio, E. J. Vera-Mercado, L. P.

CastroMolano, “Evaluacion de la problematica ambiental en poblaciones marginales: caso de estudio
en institucion educativa del departamento de Santander, Colombia”, Ingenieria Solidaria, vol. 12, n.o
19, pp. 81-97, abril 2016.
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Reemplazando estos valores en la ecuacion:

n = 43%0,5%%1,962
 (43-1)%0,052+0,52%1,962

n= 38,7 aproximando a 39. Por lo tanto a 39 personas es necesario aplicarles las

dos encuestas.
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Anexo C. FORMATO DE ENCUESTA SOBRE LA PERCEPCION DE LOS
AMBIENTES DE APRENDIZAJE.

Encuesta sobre la percepcion de los ambientes de
aprendizaje para las asignaturas de Bioprocesos y

Anilisis de Procesos Quimicos
Lainviamos o gue responda s sigusmes. pregunias:

"Cblgalohio

1. Duramin fa carrora, ha vtlizado algin pregrama diferonbe 3 Hysys, Matabh, Forran, Scilab,
Poilymath *
Mo soio un cvako

-

Z Se la ha kxcliitado o uso de los programas menclonsdos anber cmmonds ™
aTe Sovo unr Ovaka

A GonoDe algdn programa qua parm i@ simular borasciores y sinoularo con otras. oparacis
wnltanas?s "
MaTa sodfo un dvalia
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4. Considera qua o uso de nuevas horamiontas de cdmpubo Incentvam y promuovon ol estudio
da las madorias die carmmona?® "

o SOV un cvaka

—
I.- -.-I H
s

[} ]
L.

{ ) Posblemenie

) Es Indifererte

5. Em um rango do 1 a § gue tan compilojos consldora qua son |os iomas do Disefo y simulac dn
do Roscioros para Bloprooesos *
Mo Sovo un dvala

1 2 L 4 5
Elvakemasbap {0 3 3 {3 ¢} Elvakrmas alio

A j0wd maberias conskdora ustod quo deborian benor opoionos mas didécticas de aprendizao? *
Sedacciona hodos o5 gus camespandan.

| | Disefio de Reactores
I'_' Bioprmcesos

|_' Andlsis de Procesos
[ ] Conirol de Procesos
[ ] Operaciones unitarias

T. fCualos temas consldem qua possan mayor dificultsd on la maonia da En-pr-m:m:-‘." s
Mooy soio L cvaka

() Esiequicmeria del crecimiento microblanc: Balances de materia, cosficienies de
rendimienta y baance de electrones

() Deleminaciin de parameros cndticos

") Disefio y Operackin de Bioreactones

() Operaciones Lnfaris para |2 recuperacion de Blopmduchos

F
i

& jCuales temas cons|dera gue poseen mayor dificultad en la maleria da Andlisis de Prowesos?

o SOV un cvaka

(" ) Diagramas de procesces.
Fa—

() Disafo de pmoesos

F

{ | Inlegracian energetics

() Capacidad de |2 plarta

P

i __} Exfimacién de Casbos

L=
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Anexo D. RESULTADOS DE LA ENCUESTA SOBRE LA PERCEPCION DE LOS
AMBIENTES DE APRENDIZAJE.

Durante la carrera, ha utilizado algun programa diferente a Hysys, Matlab,
Fortran, Scilab, Polymath

(22 respuestas)

® Si
@ No
@ Otro

Se la ha facilitado el uso de los programas mencionados anteriormente

(39 respuestas)

@ Si

® No

@ Un poco

® No los he utilizado

Conoce algun programa que permita simular bioreactores y vincularlo con
otras operaciones unitarias?

(39 respuestas)

® Si
® No
© Otro

N
\ 154%
,

..\
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Considera que el uso de nuevas herramientas de computo incentivan y
promueven el estudio de las materias de carrera?

(39 respuestas)

® Si
® No
@ Posiblemente
@ Es indiferente

En un rango de 1 a 5 que tan complejos considera que son los temas de
Disefio y simulacién de Reactores para Bioprocesos

(39 respuestas)

20

10

personas encuestas

Numero de

Calificacién de los encuestadores siendo 1 el valor mas bajo y 5 el valor
mas alto.
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:Qué materias considera usted que deberian tener opciones mas didacticas
de aprendizaje?

(39 respuestas)

Disefio de R._.. 38 (97,4 %)
Bioprocesos
Analisis de P_..

Control de Pr...

Operaciones ..

0 b 10 15 20 25 30 35

Eje de ordenadas: Asignaturas (Disefio de reactores, bioprocesos, analisis de

procesos, control de procesos y operaciones unitarias).

Eje de abscisas: NUmero de personas encuestadas.

;Cuales temas considera que poseen mayor dificultad en la materia de
Bioprocesos?

(39 respuestas)

@ Estequiometria del crecimiento
microbiano: Balances de materia,
coeficientes de rendimiento y balance
de electrones

@ Determinacidn de parametros
cineticos

© Disefio y Operacidn de Bioreactores

@ Operaciones Unitarias para la
recuperacion de Bioproductos
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¢ Cuales temas considera que poseen mayor dificultad en la materia de

Analisis de Procesos?

(39 respuestas)

57

@ Diagramas de procesos
@ Disefio de procesos

@ Integracidn energética
@ Capacidad de la planta
@ Estimacion de Costos



Anexo E. FORMATO DE ENCUESTA DE SATISFACCION Y ACEPTACION DE
BIOBATCH.

Encuesta de Satisfaccidn y aceptacion de la
herramienta de calculo y simulacion BIOBATCH

Para nasolros &5 de gran ayuda & aprehersidn que 5= ene acenca de la hermamienia computacional
BIOBATCH y el impacia que esta puede generar en e esiudia y andlisis de los procesos quimicos, por
ka tanta lo invitamos a gue responda s sipuienies pregurias:

*Obligatario

, 3

BIODHBATCH

1. pCué tan fad| fue ol manajo y 2 navegaciaon a tranvis de BIOBATCH? (Ir a traveés de los
murlelos cingticos, bateria de reactores, hysys, oic) *

Maca solo un dvals.

Elvaormasbaje 3 3 O 3 C 3 (3 Elvalormas ate

i, E -

2. gConooe y sabe ol ignificado de los datos de entrada queo salicita la imterfaz do BIOBATCH?
L]

Maca soio wn dvaka.
L=
() Ma

() Abgunos

& 4 0wé tan amigable y croativa considera que os Ea intorar de BIOBATCHT *
Maca tolo un deais.

1 2 3 4 §

Elvalormasbaje (0 ( 3 3 C 3 ) Elvalermas ate



d.  Cué tan Gtil considera quo es BOBATCH para of estudio do las asignaturas de andlisis do
proce=os y bioprocosos? ¢
Maca sofo un dvaio.

1 2 K| 4 5§
El valor mis bajo |::l C‘ I:::l I:::I f_::] El valor mids alto

£. ¢ Considora que los modalos cindticos planteados son sufickonios para abarcar los procesos
mas importantes de |a academia y la industria?De ko contrario cual afadinia *

Maza soio un dvala.

G:ﬁ

[ ) Ma
o

B. ¢ Cuwé tan claros son los esultados armojados por BIOBATCH 7 *
Maca sofo un dvala,

i 2 K| 4 5
Evaormasbaje () (0 () (3 () Elvalor ms alto

7. (Como califica |a harramionta on ka obtencitn do respuests= rApldas y on b efoctividad on
los resultados ¥ *
Maca sofo un dvaia,

i 2 3 4 &
Elvaemas bajo () () () () () Elvalor mas ato

B. Rocomendaria el programa BIOBATCH a sus compafisros y profasoros? *
Maca solo un dvala,

(s

e
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Anexo F. RESULTADOS DE LA ENCUESTA DE ACEPTACION Y
SATISFACCION.

¢Qué tan facil fue el manejo y la navegacion a través de BIOBATCH? (Ir a
través de los modelos cinéticos, bateria de reactores, hysys, etc.)

(47 respuestas)

20

10

personas encuestas

Numero de

Calificacion de los encuestadores siendo 1 el valor mas bajo y 5 el valor

mas alto.

:Caonoce y sabe el significado de los datos de entrada que solicita la interfaz
de BIOBATCH?

(47 respuestas)

® sSi
@® No
@ Algunos
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:Qué tan amigable y creativa considera que es la interfaz de BIOBATCH?

(47 respuestas)

w
© o,
g 19 (40.4 %)
2]
>
e
s
° £
£ 3 10
S oo
Z a
0(0 %) 0(0 %)
0 I
1 2

Calificacion de los encuestadores siendo 1 el valor mas bajo y 5 el valor

mas alto.

¢Qué tan til considera que es BIOBATCH para el estudio de las asignaturas
de analisis de procesos y bioprocesos?

(47 respuestas)

30

(%}

©

a

()

3 18 (38.3 %)
=
o &
()
£ 2 10
z &

0(0 %) 00 %)
0 |
1 2 3 4 5

Calificacién de los encuestadores siendo 1 el valor mas bajo y 5 el valor

mas alto.
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:Considera que los modelos cinéticos planteados son suficientes para
abarcar los procesos mas importantes de la academia y la industria?De Ic
contrario cual anadiria.

(47 respuestas)

® S
@® No
® Otro

¢Qué tan claros son los resultados arrojados por BIOBATCH ? (47 respuestas)

20

10

personas encuestas

Nudmero de

Calificacion de los encuestadores siendo 1 el valor mas bajo y

5 el valor mas alto
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:.Como califica la herramienta en la obtencién de respuestas rapidas y en la
efectividad en los resultados ?

(47 respuestas)

30

20

10

personas encuestas

Numero de

1 2 3 4 5

Calificacion de los encuestadores siendo 1 el valor méas bajo y

5 el valor mas alto

Recomendaria el programa BIOBATCH a sus companeros y profesores?

(47 respuestas)

@ Si
@ No
& Otro
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Anexo G. EJERCICIO DE APLICACION.

Para el modelo de Contois, se tomaron los datos de la produccion de etanol por
Saccharomyces cerevisiae, como paso siguiente se desea separar la corriente de

producto mediante un destilador flash.

Tabla 1. Parametros cinéticos para el modelo de Contois

Parametro Valor Unidad
Biomasa inicial 2,12 g/L
Sustrato inicial 240 g/L

Tiempo de operacion 72 horas
Mmax 0,084 ht
Ks 213,6 g/L
Yx/s 0,136 9/g
Yp/s 0,4216 a/g
Qp 0,4277 hl

Fuente: AHMAD [21].

Primero es necesario ejecutar BIOBATCH.xlIs para conocer la cantidad de producto

gue se genera al final del proceso y compararla con los resultados de Hysys.
En la Hoja “Home” se selecciond el modelo cinético:

Figura 1. Hoja electronica “Home”

— - —— - S v -
. ~ 3
'“‘"’“-“‘ - \,“\, » o K,\g
) A8 2 . F
e
=
Seleccione la opcién de acuerdo al modelo cinético que desee: €
“Monod < Haldane y
Inhibicién por L
< Producto No i) - Contois 4’
Competitivo
s BIOBATCH Monod con
Inhibicién por - Metabolismo .
< Producto Endégeno &
Competitivo T
o2 -

)

G~ o]

A Al NEW N
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Figura 2. Condiciones iniciales del proceso

Se calcularon los coeficientes estequiométricos llenando las casillas con cada una

CONDICIONES INICIALES DEL PROCESO

MODELO DE CONTOIS
VARIABLE VALOR UNIDADES

Tiempo de operacion 72,00 h

pmax 0,084 h*
Biomasa(Xo) 2,12 g/L
Sustrato(So) 240,00 g/L
Yx/s 0,14| g biomasa/g sustrato
Ks 213,60 g/L
Yp/s 0,42| g producto/g sustrato
qp 0,43 h*

ms 0,00 h*
Temperatura °C

pH 2
Producto(Po) g/L

Error promedio r 8,75%[ -

las moles de cada uno de los componentes.

Figura 3. Coeficientes estequiométricos.

Estequiometria

iSustrato + a Oz + b Base nitrogenada — cBiomasa + d COz +e H;0 =+ f Producto Principal + g Productos secundarios

COEFICIENTES ESTEQUIOMETRICOS

[Tipo de [Anaerobia © Crecimiento Microbiano @ Formacién de Producto
COMPONENTE C H o N .
COEFICIENTES ESTEQUIOMETRICOS
Sustrato 6 12 6 0
b 0.19990
Base nitrogenada 0 3 o 1 \ c 0.99550
Biomasa 1 1,79 0,5 0,2 d 1.66817
Dioxido de Carbono 1 0 2 0 e 0.97733
Agua 0 2 1 0 f 1.65000
Producto Principal 2 6 1 0 g 0.03633
Productos Secundarios 1 4 1 0
Datos mol/mol )
Yx/s Rendimiento 0996 CER
Yp/s Rendimiento 1.65 ‘%yfy‘ \ -
g Colcutar | &

El paso siguiente es dirigirse a la hoja “ir a Hysys” alli es necesario llenar las tablas

gque aparecen para luego vincular dichos datos Hysys mediante el icono sefialado.
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Figura 4. “Ir a Hysys”

DATOS PARA HYSYS

COMPONENTE NOMBRE DEL COMPUESTO

Sustrato Dextrose m 4——-
Producto principal Ethanol m—‘

Producto secundario Methanol L

Fuente de Nitrogeno Ammenia

MODELO Contois

IR A HYSYS

NOTA 1: Para poder llevar los datos a Hysys es necesario que en
la hoja de ESTEQUIOMETRIA ingrese los datos que alli se

gk Gk

solicitan
BIOMASA Condiciones de Op de Ali
Dato Valor Dato Valor
Peso Molecular (g/mol) 24,5500 Temperatura (°C) 20,00
Formula Quimica CH1,7900,5N0,2 Presion (atm) )0
Calor de Fromacion (KJ/Kmol)

NOTA 2: Tenga presente que el nombre del compuesto ingresado
en la tabla anterior debe estar en inglés.

Se abrird una ventana donde usted debe dar clic en las opciones “Stop” y “Ok” las

Veces que sean necesarias.

A continuacion se encontrara en el entorno de simulacion de Hysys donde aparece
el bioreactor simulado. Aqui ya tiene la opcion de afadir otros equipos, en este caso
se vinculd un equipo de calentamiento (calentador) el cual aumento la temperatura
de la corriente de producto para posteriormente ser llevada a un equipo de

destilacion flash donde se separ6 una parte de etanol del agua.

Figura 5. Entorno de simulacién de Hysys.

Flowsheet Case (Main) - Solver Active - | +

Productos V-100

Carga de Bioreactor-Batch

alimento

Biomasa
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Anexo H. ECUACIONES PARA LA BATERIA DE REACTORES.

Ecuacion para el tiempo de llenado:

K
Il
| =

Donde:
t=Tiempo de llenado [h]
Vi=Volumen del reactor [m3]

F=Flujo volumétrico [m3/h]

Ecuacion para nimero de reactores:

t-+t,+t
_bh bt
9]

nr
n~= NUmero de reactores
t=Tiempo de reaccion [h]

tv=Tiempo de vaciado [h]

te=Tiempo de limpieza [h]
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INTRODUCCION

Este manual le permitir4 al usuario sacar el mayor provecho utilizando todas las
funciones de BIOBATCH; a partir de datos de entrada basicos para el calculo de
cada modelo cinético, podra calcular la cantidad de biomasa, sustrato y producto al
final de un proceso y posteriormente llevarlo a Aspen Hysys; ademas le proporciona
la opcidn de conocer la cantidad de bioreactores que se necesitan en un proceso,
de acuerdo a cierto volumen, visualizando el tiempo que este dura llenandose,

reaccionando, vaciandose y limpiandose.

1. PASOS PARA EJECUTAR BIOBATCH

1.1 Para poder ejecutar el programa, primero es necesario seguir los siguientes
pasos:

e Tener habilitado el complemento “Solver” dando clic en archivo y luego
opciones
Figura 1. Opciones de Excel

SEMINAL 7-1 - Excel

Informacion

SEMINAL 7-1

Documen tos » UNIVERSIDAD JESSICA » 10.DECIMO SEMESTRE » PROGRAMAS 0JO!!!

Proteger libro

» [E7 Una o varias hojas del libro se bloquearon para evitar cambios no deseados
Proteger en los datos.

Cimm Ayuda2 Desproteger

j Inspeccionar libro
@ .

Antes r este archivo, tenga en cuenta que contiene:

Comprobarsi hay
problemas ~

tteni

’_bl Versiones
Ql

@5 Hoy, 1:40 p. m. (autoguardar)

B2 Hoy, 1233 p. m
5 Hoy, 12:12 p. m. (autoguardar)
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En la ventana Opciones de Excel, dirijase a complementos, seleccionar
Solver y dar clic en Ir
Figura 2. Opcion complemento de Excel.

General Vea y administre los complementos de Microsoft Office.
Farmulas
Revisian Complementos
Guardar Mombre « Ubicacién Tipo
Idioma Complementos de aplicacién activos
Herramientas para anélisis Ci\..\Librany\Analysis\ANALYS32.XLL ~ Complemento de Excel
Avenzadas Herramientas para andlisis - VBA : rary' Analysis\ATPVBAEN XLAM  Complemento de Excel
p— .
Personalizar cinta de opciones < Solver > CA\LL5\Librand SOLVERVSOLVER XLAM  Complemento de Excel
Barra de herramientas de acceso rapido Complementos de aplicacién inactivos
Herramientas para el euro Mofficel S\Libran\EUROTOOLXLAM - Complemento de Excel
Complementos Inquire .. fice\Officel S\DCF\NativeShim.dil  Complemento COM
N0 Oe fontianza Microsoft Actions Pane 3 Paquete de expansién XML
Microsoft Office PowerPivot for Excel 2013 Ch..n\PowerPivotExcelClientAddin.dll - Complemento COM
Pawer View CA\.in\AdHocReportingExcelClient.dil  Complemento COM

Complementos relacionados con documentos
Complementos na reiacionados con documentos

Complementos de aplicaciones deshabilitadas
Complementos de aplicaciones habilitadas

Complemento:  Herramientas para analisis

Editor: Microsoft Corporation

Compatibilidad: No hay informacisn dispanible sobre compatibilidad

Ubicacion: C\Program Files\Microsoft Office\Office15\Librany\Analysis\ ANALYS32.XLL

Descripcién:  Proporciona herramientas de anélisic de dstos para analisis estadistico y de ingenieria.

Administrar: | Complementos de Excel Ir..

A continuacion chequear la opcion Solver y luego aceptar

Figura 3. Ventana de activacion del Solver.

Complementos disponibles:

erramientas para an Aceptar

Herramientas para analisis - VBA

igntas para el euro Cancelar
Salver

Automatizacion...

Herramientas para analisis

Proporciona herramientas de analisis de datos para analisis
estadistico y de ingenieria.
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Es necesario activar el “Desarrollador” siguiendo estas indicaciones:

e Archivo/Opciones/Personalizar cinta de opciones.
Figura 4. Ventana Personalizar cinta de opciones de Excel.

Opciones de Excel ?

E—E Personalice esta cinta de opciones.

Comandos disponibles en:(’
Comandos mas utilizados v

[¥] Disefio de pagina
[ Férmulas

[ Datos

[¥] Revisar

» [ Vista

Establecer a de impresidn

I R R e B i R =R

En esta ventana elegir en la parte izquierda de comandos disponible en la opcion
“Desarrollador” y agregar. A continuacién se mostrara en la parte derecha de

“Pestafias principales”, debe chequear la casilla del desarrollador y aceptar.

Esta opcidn sera visible en la cinta de opciones del libro de Excel.

e Trasladese a archivo /opciones /centro de confianza /configuracion del centro
de confianza / configuracién de macros.
e Alli seleccione la opcion de Habilitar todas las macros y chequear la opcién

de confiar en el acceso al modelo de objetos de proyectos de VBA, y luego
aceptar.
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Figura 5. Ventana configuracion de macros. Habilitar macros.

Edit d fi
frores fe comiznza Configuracién de macros

Ubicaciones de confianza

) () Deshabilitar todas las macros sin notificacién
Documentos de confianza . o
() Deshabilitar todas las macres con notificacin

Catdlogos de aplicaciones de confianza P

T TITO LT O s SR e

Complementos (®) Habilitar todas las macros (ne recomendado; puede gjecutarse cod)
osiblernente peligroso)

Configuracion de ActiveX

Vista protegida r en el acceso al modelo de chjetos de proye@

Earra de mensajes

Contenido externc
Configuracién de bloqueo de archivos

Opciones de privacidad

e En la carpeta donde tenga guardado el programa BIOBATCH dar clic
derecho/propiedades/seguridad/editar. Aqui debe seleccionar el usuario y
chequear la casilla permitir “Control total”, luego aceptar y aplicar cambios.

Posteriormente dirijase al panel de control de su computador dando clic en la opcién

de reloj, idioma y region.
Figura 6. Panel de control.

4 @ + Panel de control v & ‘Bu:car&n el Panel de contral @
Ajustar la configuracién del equipo Verpor:  Categoria ¥

il Sistemay seguridad
Revisar el estado del equipo
Guardar copias de seguridad de

las archivos con Historial de
archivos

Cuentas de usuario y
proteccién infantil
@1 Cambiar el tipo de cuenta

) Configurar Proteccién infantil

para tedos los usuarios
Buscar y corregir problemas

_ Redes e Internet
@i‘ Ver el estada y Iss tareas de red
“&=, Elegirgrupo en el hogary
opciones de uso compartide

Apariencia y
personalizacion
Cambiar el tema

Cambiar fondo de escritorio
Ajustar resolucién de pantalla
, [/ Hardware y sonido

ey
Ver dispositivos e impresoras Re")j; idioma Y I’E!gil':\n
[ ol Agregar un idioma
p

Agregar un dispositivo
Ajustar pardmetros de
configuracién de movilidad de
use frecuente

Cambiar métodos de entrada
Cambiar formatos de fecha, hora o
nimero

Accesibilidad
Permitir que Windows sugiera
parametros de configuracién

Programas
h‘ Desinstalar un programa

Optimizar la presentacion visual
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e Enlaopcion de region, dar clic en cambiar formatos de fecha, hora o numero.
Figura 7. Ventana Reloj, idiomay region.

© = 4 P+ Panelde.. + Reloj idioma y regién v o Buscar en el Panel de control 0

Ventana principal del Panel de @ Fechay hora

control
Configurar Ia hora y la fecha Cambiar la zona horaria
Sisterna y seguridad Agregar relojes para zonas horarias diferentes
Redes e Internet @ Idioma
Hardware y sonide Agregar un idioma Cambiar métodos de entrada
Programas a Regién
Cuentas de usuario y L Cambiar ubicacién Cambiar formatos de fecha, hora o nimero

proteccién infantil
Apariencia y personalizacién

» Reloj, idioma y regién
Accesibilidad

e Click en configuracion adicional:
Figura 8. Ventana Region.

Formatos | Ubicacién | Administrativo

Formate:

|Espaiol (Colombia) vl

Preferencias de idioma

Formates de fecha y hora

Fecha corta: |dd;’MM{aaaa v|
Fecha larga: |dddd, dd' de '"MMMM' de 'aaaa v|
Hora corta: |h:mm = v|
Hora larga: |h:mm:sstt v|
Primer dia de la |\un5 v|
semana:

Ejemplos

Fecha corta: 18/10/2016

Fecha larga: martes, 18 de octubre de 2016

Hora corta: 1:40 p. m.

Hora larga: 1:40:15 p. m.

¢ Configuracién adicional... >
o

e Enlaparte que aparece simbolo decimal se debe colocar punto (.), y en donde
se muestra el simbolo de separaciébn de miles escribir coma (,)
/aplicar/aceptar.
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Figura 9. Ventana Personalizar formato.

g Personalizar formato
Nimeros | Moneda | Hora | Fecha
Ejemplo
Positive: | 123,456,789.00 MNegativo: -123,456,788.00
Simbolo decimal: n v
Mimero de digitos decimales: 2 v
Simbelo de separacidn de miles: , v
Mimero de digites en grupo: 1:13,456,?59 v
Simbeolo de signo negativo: - v
Formato de ndmero negativo: .1 v
Mostrar ceros a la izguierda: 0.7 v
Separador de listas: . v
Sistema de medida: Métrico v
Digitos estandar: 0123456789 b4
Usar digitos natives: Munca v
Haga clic en Restahleser para restaurar la configuracion Restablecer
predeterminada de ndmeros, moneda, hora y fecha,
Aceptar Cancelar

¢, Como abrir BIOBATCH?

Después de los anteriores ajustes, dirijase a la carpeta donde tiene guardado el

programa BIOBATCH, alli encontrara 4 archivos:

e BIOBATCH.xIsm (Excel).

e BIOBATCH.HSC (Aspen Hysys).

e Hysys.tlb (referencias).

e HysysDatos.txt (archive plano).
Cuando de clic sobre BIOBATCH.xIlsm (Excel), aparecera una ventana en la cual
usted debe seleccionar la referencia llamada Hysys.tlb. Este paso es necesario para
verificar que Aspen Hysys esté instalado y asi evitar errores en la funcionalidad del
programa ya sea por la version de Hysys o por no tener dicho programa en el

computador que va a ejecutar BIOBATCH.
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A continuacion se abrira BIOBATCH, con toda su interfaz y sus funciones para que

usted haga uso de ellas.

2. ¢COMO USAR LA HERRAMIENTA DE CALCULO BIOBATCH?

Al abrir BIOBATCH, usted encontrard una plataforma practica, agradable y de facil
manejo, en la que podra visualizar gréficas del proceso que esté trabajando,
resultados numéricos en determinado rango de tiempo y al final del proceso.

En la primera hoja usted podra elegir el modelo cinético a trabajar, dentro de los

cuales usted encontrara:

e Modelo de Monod.

e Modelo de Monod con metabolismo endogeno.

e Modelo de Haldane.

e Modelo de Contois.

e Modelo de inhibicién por producto competitivo.

e Modelo de inhibicion por producto no competitivo.

Figura 10. Interfaz 1. “Home”.

W o - SEMINAL 7-1 - Excel HERRAMIENTAS DE IMAGEN 72 @ - X
PRI NICIO  INSERTAR  DISENODEPAGINA  FORMULAS ~ DATOS  REVISAR  VISTA  DESARROLLADOR FORMATO JESSICAQUIROGA ~ il

SR RS e

Y

. Seleccione la opcién de acuerdo al modelo cinético que desee:
? P~ “Monod -Haldane — |
Inhibicion por a
« Producto No - Contois
Competitivo
3 Monod con
- Inhibicién por oA < Metabolismo
» < Producto Endégeno

—_——

Competitivo (3 IJH ".'E:.“ :

T
éz..&“‘24%w — f' J&

» Home | Condiciones Iniciales Modelo iterativo | Bateria de Reactores | ESTEQUIOMETRIA | Ba .. (&
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Figura 11. Interfaz 2. Condiciones iniciales.

CONDICIONES INICIALES DEL PROCESO

MODELO DE MONOD =)

VARIABLE VALOR UNIDADES 4
Tiempo de operacion 5,00 h
pmax 0,895 h* { a
Biomasa(Xo) g/L f
Sustrato(So) g/L v
Yx/s g biomasa/g sustrato
Ks 0, g/L
Yp/s 0,00| g producto/g sustrato «
ap 0,00 h* :
ms 0,00| g sustrato/g biomasa*h
Temperatura 10,00 *c @
pH 3,00 =
Producto(Po) g/L 0
Error promedio | 2,25%!

En esta parte usted debe ingresar los datos que se solicitan de acuerdo al modelo
cinético seleccionado, basicamente BIOBATCH requiere los parametros cinéticos
gue dicho modelo utiliza, el tiempo de operacion, el microrganismo, la temperatura,
y el pH oOptimos para el proceso. Inmediatamente se generan las gréficas de
Biomasa, Sustrato y Producto al lado derecho la tabla de condiciones iniciales.

Figura 12. Interfaz 2. Condiciones iniciales.

GRAFICAS DEL PROCESO GENERAL

CONTOIS (BIOMASA) CONTOIS (SUSTRATO) CONTOIS (PRODUCTO)

Concentradan (g/l]
1centraden [g/1)

Tiempo [h] Tiempo [h] Tiempo [h]

El resultado de la cantidad de biomasa, sustrato y producto al final del proceso se

visualiza en la siguiente tabla:
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Figura 13. Interfaz 2. Condiciones iniciales.

Resultado al final del proceso

- Tiempo de
Biomasa X[g/L] | Sustrato S[g/L]| Producto P[g/l] duplicacién td[h]

7,13 203,20 0,00 0,00

Aqui también podra encontrar los siguientes botones:

GUARDAR: Esta opcidn le permitird guardar parametros cinéticos para su posterior
uso. Se recomienda que los datos que ingrese sean de una fuente confiable. Al
guardar cualquier parametro preferiblemente llenar todos los registros solicitados

por el programa.

T*

EDITAR: Habilita los parametros cinéticos ingresados anteriormente por el usuario,
el cual podra cambiar los valores en caso de error al ingresarlos, los que estan en

la base de datos por defecto no podran ser editados.

R

&
1/

IMPORTAR: Mediante este boton, el usuario podra visualizar una Base de Datos,
gue contiene parametros cinéticos confiables, y servirh como apoyo en caso de
faltar algun parametro de su proceso. Nota 1. Se debe tener en cuenta que algunos
pardmetros dependen tanto de la temperatura como del pH y que varian de acuerdo

a estos valores.
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]

COPIAR: Por medio de esta opcion, se genera una copia de la hoja de trabajo, y

asi por ejemplo, poder comparar un proceso con otro a diferentes pardmetros,

(2

AYUDA 1: Lo llevara a una hoja de calculo en la cual podra encontrar la descripcion

condiciones, tiempos etc.

de los parametros cinéticos solicitados por el programa y sus respectivas unidades.

Se visualiza asi:

Figura 14.Ayuda 1.

VARIABLES UNIDADES DESCRIPCION
Tiempo h Hace referencia a la duracion del proceso
it ht Es la velocidad maxima de multiplicacion o crecimiento que puede alcanzar el
i microrganismo bajo las condiciones dadas
Xo g/L Concentracion de Biomasa (micorganismos, células) al inicio del proceso
S g/ £ Concentracion de Sustrato limitante
1 Rendimiento de biomasa con respecto al sustrato//Biomasa producida por sustrato
Yx/s g biomasa/g sustrato ) 7 4 # E
consumido
Ks g/L Constante de Saturacion de Monod
K1 Constante de disociacion o constante de equilibrio de fijacion del Inhibidor al
enzima
Kp g/L Concentracion de producto inhibitoria
Kd ht Constante de muerte celular
P g/L Concentracion de producto limitante
Yp/s g producto/g sustrato [Rendimiento de producto con respecto al sustrato
qp h* Velocidad especifica de formacion de producto
ms gSustrato/gBiomas;;*h‘1 Coeficiente de mantenimiento
Temperatura 7
P i Es la condicidn de operacion del proceso
p!
Bt Es la velocidad especifica de crecimiento celular o aumento de concentracion
K celular por unidad de tiempo.
Ki g/L Constante de Haldane

AYUDA 2: Aqui encontrara el significado de todos los botones que se enuncian

anteriormente y las ecuaciones de los modelos cinéticos.
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Figura 15. Ayuda 2.

DESCRIPCION

E#u HOME: Dando clic sobre él podra volver al mend de inicio donde podra elegir el modelo cinético que desee.

9 AYUDA: Lo llevara a una hoja de célculo en la cual podra encontrar la descripcion de los parametros cinéticos
solicitados por el programa y sus respectivas unidades.
é GUARDAR: Esta opcion le permitira guardar parametros cinéticos para su posterior uso. Nota 1: se recomienda

que los datos que ingrese sean de una fuente confiable. Nota 2: Al guardar cualquier parametro preferiblemente
V llenar todos los registros solicitados por el programa.

IMPORTAR: Mediante este boton, el usuario podra visualizar una Base de Datos, que contiene parametros
cinéticos confiables y servird como apoyo en caso de faltar alglin pardmetro de su proceso. Nota 1. Se debe tener
en cuenta que algunos parametros dependen tanto de T como del pH y que varian de acuerdo a estos valores.

EDITAR: Esta opcion, habilita los parametros cinéticos ingresados anteriormente por el usuario, el cual podra
cambiar los valores en caso de error al ingresarlos.

E )
v
RANGO: En el cuadro mostrado podra ingresar un intervalo de tiempo del proceso en estudio. Nota 1. to se refiere
|__Rancom |
"% | w | |altiempoinicial el cual no puede ser menor a cero ni mayor a tf. Nota 2. tf corresponde al tiempo final y este no
= puede ser mayor al tiempo total del proceso ingresado en las condiciones iniciales.
O
X
S
P

COPIAR: Por medio de esta opcion, se genera una copia de la hoja de trabajo, y asi por ejemplo, poder comparar
un proceso con diferentes parametros, diferentes condiciones, diferentes tiempo etc.

RANGO AUTOMATICO: Al dar click sobre este botén, se muestra en el cuadro rango el tiempo inicial y final del
proceso total, pero el usuario podra cambiar estos valores de acuerdo al tiempo que desee conocer.

Concentracion de biomasa

Concentracion de sustrato

Concentracion de producto
td Velocidad de crecimiento celular expresada como tiempo de duplicacion

Modelo de Es el modelo mas utilizado bajo las siguientes suposiciones: ausencia de inhibicién, un Unio sustrato limitante y
Monod con capacidad de las células de reproducirse. p=pmax*S/Ks+S
Inhibicién por
producto p=pumax*S/Ks*(1+(P/Kp))+S
competitivo
Inhibicién por
producto no |p=pmax/(1+Ks/S)(1+P/Kp)
competitivo
Monod con
metabolismo |p=(pmax*S/Ks+S)-Kd
endégeno
Modelo de
Haldane
Modelo de
Contois
Resultados del
proceso por |Aqui se muestran los resultados de acuerdo al rango que el usuario haya ingresado, se obtienen 20 datos, en los
rangos de cuales se visualiza la cantidad de biomasa, sustrato y producto durante dicho tiempo.
tiempo

u=umax*s/(Ks+S+Sz/Ki)

Modelo valido para altas concentraciones de biomasa.p=umax*S/(Ks*x)+S

Si se desplaza hacia la parte inferior de la hoja, podra encontrar otra tabla en la que
usted podra ingresar el rango de tiempo que desea conocer acerca del proceso.
Ejemplo: Si el proceso dura 5 horas, usted podra saber los resultados ya sea, de la
horalala2,dela2ala3, dela2ala4etc., enla combinacién que desee sin

exceder el tiempo de operacion.
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Figura 16. Interfaz 2. Condiciones iniciales.

@ RANGO [h]
to tf
2 3

Y en la parte izquierda observar la tabla de datos de la cantidad de biomasa, sustrato
y producto en dicho rango.

Figura 17. Interfaz 2. Condiciones iniciales.

Resultados del proceso por rangos de tiempo
Tiem, de =

S5 “e:;n bl Biomasa X[g/L] Sustrato S[g/L] Producto P[g/L]
2.00 0.59 8.05 0.00
2.05 0.62 8.99 0.00
211 0.65 8.4 0.00
2.16 0.68 8.88 0.00
221 0.72 8.81 0.00
2.26 0.75 8.75 0.00
2.32 0.79 8.68 0.00
2.37 0.83 8.60 0.00
2.42 0.87 8.53 0.00
247 0.91 8.45 0.00
2.53 0.95 8.36 0.00
2.58 1.00 8.28 0.00
2.63 1.04 8.18 0.00
2.68 1.09 8.09 0.00
274 1.15 7.99 0.00
2.79 1.20 7.88 0.00
2.84 1.26 7.77 0.00
2.89 1.32 7.65 0.00
2.95 1.38 7.53 0.00
0.10 10.00 0.00

Y de igual manera visualizar las gréaficas de dicho rango.
Figura 18. Interfaz 2. Condiciones iniciales.

GRAFICAS DEL PROCESO POR RANGOS DE TIEMPO

&) RANGO [h]

[ )

BIOMASA SUSTRATO PRODUCTO

100

020
= 080
5 060
050
g 040
& 030
8 020

010

Concentracién [g/1]

0,00 _— —
100 200 300 400 000 100 200 300 400
Tiempo [h] Tiempo [h] Tiempa [h]

80



En la hoja “ESTEQUIOMETRIA” podra conocer la cantidad de reactivos y productos
que reaccionan en el proceso, mediante el célculo de los coeficientes

estequiomeétricos de la siguiente reaccion general:

1Sustrato + a O, + b Base nitrogenada — cBiomasa + d CO; + e H0 + f Producto Principal + g Productos secundarios

Para posteriormente llevar a Aspen Hysys estos datos y simular el bioreactor

incluyendo otras operaciones unitarias.
Figura 19. Interfaz 3. Estequiometria.
COEFICIENTES ESTEQUIOMETRICOS

Estequiometria
1Sustrato + a Oz + b Base nitrogenada — cBiomasa + d CO; +e H20 + f Producto Principal + g Productos secundarios

[Tipode io ]Anaerobia  Crecimiento Microbiano @ Formacién de Producto
COMPONENTE C H o N .
COEFICIENTES ESTEQUIOMETRICOS
Sustrato 6 12 6 0
b 0.19990
Base nitrogenada 0 3 0 c 0.99550
Biomasa 1 1,79 0,5 0,2 d 1.66817
Dioxido de Carbono 1 0 2 0 e 0.97733
Agua 0 2 0 f 1.65000
Producto Principal 2 6 1 0 g 0.03633
Productos Secundarios 1 4 0
Datos complementarios mol/mol
Yx/s Rendimiento 0.996 ey —
Yp/s Rendimiento 1.65 Yo
R Cotaiar |

“Ir a Hysys” cumple una sencilla funcién, solicitar el nombre del sustrato, producto
principal y producto secundario en inglés, ya que son datos requeridos en las
corrientes de Hysys y su base de datos esta en este idioma. Debe tener presente

gue esta opcion sélo esta disponible en Aspen Hysys V8.8 y versiones posteriores.
Antes de dar clic en el icono de Hysys tenga presente los siguientes pasos:

e En la carpeta BIOBATCH se copia el archivo HysysDatos.txt.

¢ Dirijase al Disco C/ Archivos de programa (x86)/ Aspen Tech/ Aspen Hysys
V8.8/Cases

e En esta Ultima carpeta (Cases) debe pegar el archivo txt.
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Este paso solo se ejecuta la primera vez que vaya a utilizar la extension de

Aspen Hysys, después podra dar clic sin ningun problema.

Figura 20. Interfaz 4. Ir a Hysys.

DATOS PARA HYSYS

Producto principal @_-
Prod dario

Fuente de Nitrogeno IR A HYSYS
MODELO Contois

NOTA 1: Para poder llevar los datos a Hysys es necesario que en
Ia hoja de ESTEQUIOMETRIA ingrese los datos que alli se

solicitan
“BIOMASA_ il [Condicionts gt Ontiattn Conienie de Ainriacta]
I _Dato_ i Valor i Dato | Valor_
Peso Molecular (g/mol) Temperatura (*C)
Formula Quimica Presion (atm)
Calor de F ion (KJ/Kmol)

NOTA 2: Tenga presente que el nombre del compuesto ingresado
en la tabla anterior debe estar en inglés.

A continuacion se abrird una ventana donde usted debe dar clic en las opciones

“Stop” y “OK” las veces que sean necesarias, por los calculos que genera el solver.

Figura 21.Ventana Debugging Sub Execute.

-1 =
-Macro
Name Type Code Onlv -
Tag MLEChar

Is Variable Calculate Only

T 1B l|@W|¢¢EE§¢§“ - Activation
@ Automatic
Immediate
Watch (@) User Enabled
Stack
< >
Proc: | Execute v
. Trigger Sof
LcriveObject.EnergyFesdsName = "Energia” 2R =rdiniis

ActiveObject.EnergyFeedsActive =True
hctiveObject.EnergyProductsName = "Energy"
ActiveObject.EnergyProductafictive = False
End Sub

Defaults

| Sub Execute()

< >

[Paused [22

‘E[i‘ / sop ] [ Run
—
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Figura 21.Ventana Debugging Sub Execute.

Debugging Sub Execute() of Bioreactor-Batch - a
| rMaco
Name Type Code Only M
Tag
[N M oge |+ 53 (2 Activation
Proc: | Execute v © Automatic
~ User Enabled
ActiveCbject.EnergyFesdsNa
ActiveCbject.EnergyFesdshc
ActiveObject.EnergyProductsiame
ActiveCbject.EnergyProductshctive
End Sub T
Sub Execute 0
on Filters J
R bioreac tor
Defaults |
Dim
set
If C
Dim
Set Cor ) 0 = ActiveObject.Productsl.Item(0)
If Cor producto Is Nothing Then GoTo EarlyExit v
<

Idle.

&= Coa )

Esta ventana Debugging sub Excecute pertenece a la unidad de operacion del
bioreactor.

Al encontrarse en el entorno de simulacion de Hysys podra cambiar en cualquiera
de las corrientes las condiciones de operacién. Pero tenga en cuenta que en la
corriente de alimento del bioreactor si usted cambia algin dato le va a generar la
ventana Debugging sub Excecute.

En la hoja “Bateria de Reactores”, aparece una tabla de condiciones iniciales, aqui
debe ingresar el volumen del reactor, flujo, tiempo de vaciado, tiempo de limpieza,
y seleccionar el mismo modelo cinético que escogié anteriormente en la hoja
“‘Home”. Debe tener presente que el programa por defecto adopta el mismo tiempo
de reaccion que usted escribi6 como tiempo de operacion en la hoja de
“Condiciones iniciales”.
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Figura 22. Interfaz 5. Bateria de Reactores.

BATERIA DE REACTORES

Condiciones Iniciales @

Variable Valor | Unidades
Volumen supuesto 7 m’
Flujo 1 m>/h
Tiempo de reaccion 5 h
Tiempo de vaciado 1 h
Tiempo de limpieza 1 h
Modelo cinético Monod v

En la parte inferior, se presenta una tabla de resultados en las que se muestra el
tiempo de llenado, el nimero de reactores que se requiere para la bateria, un
pardmetro de ajuste para el volumen y el volumen del reactor ajustado. Todo con

sus debidas unidades.

Figura 23. Interfaz 5. Bateria de Reactores.

Resultados
Variable Valor | Unidades
Tiempo de Llenado 7 h
Numero de reactores 2 -
Parametro de ajuste 0 -
Volumen de cada reactor 11 m:

Al dar clic en el botdn ejecutar, inmediatamente se comienza a llenar la gréafica de
la parte derecha, a la par con el histograma y la grafica, donde se puede observar
como crece la Biomasa, Sustrato y Producto durante el tiempo de reaccion. Y como
a medida que un reactor se llena, el otro reacciona, otro se vacia y asi

sucesivamente.
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Figura 24. Interfaz 5. Bateria de Reactores.

1 7.382550336 llenando 1 99.32885906 67.11%
2 11 reaccionando 8.053691275 1 99.329 100.00%

Figura 25. Interfaz 5. Bateria de Reactores.

Tiempo: 49,664 [h]

reaccionando
reaccionando
reaccionando

25

N

Volumen [m3]
=
w

-

o

o w
= vaciando >
»>

2 3 4
No. de Reactores
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Figura 26. Interfaz 5. Bateria de Reactores.

CONCENTRACION BIOMASA VS TIEMPO CONCENTRACION SUSTRATO VS TIEMPO CONCENTRACION PRODUCTO VS TIEMPO

=/
tracisn (/L]

—BIOMASA g4 —PRODUCTO

Concentracion [g/L]

Concentracion [

Tiempo [h] Tiempa [i] Tiempo [h]

En la parte superior del histograma, se encuentra una opcion llamada velocidad de
simulacion, donde usted puede aumentar o disminuir la percepcion optica de
llenado, reaccion, vaciado y limpieza de la bateria de reactores. Si desea ver que el
histograma se muestre lento, debe aumentar el valor de la velocidad de simulacion
méaximo hasta 100; Si por el contrario desea percibir de forma rapida el histograma,
disminuya dicho valor hasta 0.

Figura 27. Interfaz 5. Bateria de Reactores.

4 10| velocidad de Simulacion |

En la hoja “Acerca de” podra conocer los correos electrénicos de las personas que
desarrollaron la herramienta BIOBATCH, y si durante su uso y aplicacion se genera

alguna inquietud podra comunicarse con ellos y su duda seré atendida.
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Figura 28. Interfaz 6. Acerca de.

® 'ﬁa BIOBATCH

W, BIOBATCH

Cualquier inquietud con respecto a la herramienta de calculo BIOBATCH
comunicarse con:

Jose Uriel Camacho Gonzélez urielscam95@hotmail.com
JessicaTatiana Quiroga Diaz jessica_quiroga@outlook.com
Liliana del Pilar Castro Molano licasmol@uis.edu.co

lvan Dario Ordéiiez Sepulveda ivan.ordonez@correo.uis.edu.co

Universidad Industrial de Santander
Escuela de Ingenieria Quimica
Bucaramanga, 2016
® Copyright. Todos los derechos reservados.

3. POSIBLE ERROR QUE SE PUEDE GENERAR EN LA EJECUCION DE
BIOBATCH:

Figura 29.Ventana Error de compilacion.

Error de compilacidn:

b

Mo se puede encontrar el proyecte o la biblioteca

Aceptar Ayuda

Este error se presenta cuando se agrega una libreria de Hysys de una version
posterior a la que se tiene instalada en su computador o si usted no tiene instalada
ninguna version de Hysys. Para resolver este problema de clic en aceptar y siga los

siguientes pasos:

-Detenga el depurador
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Figura 30. Stop

s-ﬂrchh.ru Edicion Ver |nsertar Formate Depuracién

g & - EENFEY: )]

wertn - VBAPrniert

m

-Dirijase a:

Figura 31.Herramientas/ Referencias.

Ejec

& &F

7 e W
HI I |'|Aln.rlrnl-nn-l-

ar Formato Depuracién  Ejecutar

mgomplementos Ventana  Ayuc
ool b | B 5P 5 ,|ﬂ Referencias... :

|WOrILsheet

Priwvate Sub Worksheet
Application.Screenlp

=

Controles adicionales...

Macros...

Opciones...

Figura 32.Ventana Referencias.

Referendas disponibles:

S5et ¢ tl = R . .

= arae ange ( Propiedades de VBAProject...

'Set target? = Range

Set target3 = Range | Firma digital...

'"Set target4 = Range ("Bl o.Dl o, cZoqrEzoamey

= L R = —_— Mawmer~ D21 A ™2 M~ T ™2 TTLOTTE

-En la siguiente opcion deshabilite “FALTA HYSYS 8.8 Type library”

Visual Basic For Applications
Microsoft Excel 15,0 Object Library
OLE Automation

Microsoft Office 15.0 Object Library
Microsoft Forms 2.0 Object Library
Solver

FALTA: HYSYS 8.8 Type Library

[ atpvbaen.xls

[|Ref Edit Contral

[1vBAProject

[1vBAProject

[]:-) videoSoft WSFlexGrid 7.0 (Light)

[ ArressihiliteCrlAdmin 1.0 Tune | ihrary
£

[1:-) videoSoft ¥SFlexGrid 7.0 {Light/Unicode)

FALTA: HYSYS 8.8 Type Library

Ubicacon: C:\Program Files (x86)\AspenTech\Aspen HYSYS VB.8%hysys.t

Idioma: Estandar
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-Ahora debe buscar el Type library de Hysys de acuerdo a la versién que usted

tenga.

4. RECOMENDACIONES

e Tenga presente que BIOBATCH solo trabaja con las unidades establecidas
en cada una de las hojas de trabajo, por lo tanto si el usuario tiene los datos
en otras unidades se le recomienda hacer la conversion para que sus
resultados sean los deseados.

e Para los calculos de la bateria de reactores, el nUmero minimo de reactores

es 2 y el maximo es 20.

A continuacion se describen los ejemplos desarrollados por la herramienta
BIOBATCH.

5. EJERCICIOS

1. Para el modelo de Contois, se tomaron los datos de la produccion de etanol por
Saccharomyces cerevisiae, como paso siguiente se desea separar la corriente de

producto mediante un destilador flash.

Tabla 1. Pardmetros cinéticos para el modelo de Contois.

Parametro Valor Unidad
Biomasa inicial 2,12 g/L
Sustrato inicial 240 g/L

Tiempo de operacién 72 horas
umax 0,084 ht
Ks 213,6 g/L
Yx/s 0,136 a/g
Yp/s 0,4216 a/g
gp 0,4277 h-t

Fuente: AHMAD [21]
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Primero es necesario ejecutar BIOBATCH.xIs para conocer la cantidad de producto

gue se genera al final del proceso y compararla con los resultados de Hysys.
En la Hoja “Home” se seleccioné el modelo cinético:

Figura 1. “Home”

- =) W‘«*‘;\‘ - Mﬁ-%
) }3‘;:‘47*‘ e = “

- -
- -
< = Seleccione la opcién de acuerdo al modelo cinético que desee: 3
r ) ’ “Monod < Haldane - (=
‘ Inhibicion por
(= Product.o.No @ - Contois —
- Competitivo )
1Y NV "
3 = -
S BIOBATCH Monod con %
'/ ES Inhibicién por - Metabolismo
” “ Producto Endégeno
Competitivo = /\"
X OcEe &
L - - ‘ > 4
o N1
el .k AN Sk - - Ay (SN

Figura 2. Condiciones Iniciales

CONDICIONES INICIALES DEL PROCESO

MODELO DE CONTOIS

Tiempo de operacion 72,00 h

pmax 0,084 h*
Biomasa(Xo) 2,12 g/L
Sustrato(So) 240,00 g/L

Yx/s 0,14| g biomasa/g sustrato
Ks 213,60 g/L

Yp/s 0,42| g producto/g sustrato
ap 0,43 n*

ms 0,00 h*
Temperatura °C

pH z
Producto(Po) g/L

Error promedio r 8,75%[ -

Se calcularon los coeficientes estequiométricos llenando las casillas con las moles
de cada uno de los componentes.
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Figura 3. Coeficientes estequiométricos

COEFICIENTES ESTEQUIOMETRICOS

Estequiometria

iSustrato + a Oz + b Base nitrogenada — cBiomasa + d COz +e H20 + f Producto Principal + g Productos secundarios

[Tipo de i6 [Anaerobia ]  Crecimiento Microbiano ¢ Formacién de Producto
COMPONENTE C H o N
Sustrato 6 12 6 o
b 0.19950
Base nitrogenada o 3 o 1 c 0.899550
Biomasa 1 1,79 0,5 0,2 d 1.66817
Dioxido de Carbono 1 0o 2 o e 0.97733
Agua o 2 1 o f 1.65000
Producto Principal 2 = 1 0 g 0.03633
Productos Secundarios 1 4 1 o
Datos mol/mol ALt
Yx/s Rendimiento 0.996 Z
Yp/s Rendimiento 1.65 2 -
% Cotcuiar &

El paso siguiente es dirigirse a la hoja “ir a Hysys” alli es necesario llenar las tablas

que aparecen para luego vincular dichos datos Hysys mediante el icono sefalado.

Figura 4. “Ir a Hysys”

DATOS PARA HYSYS
COMPONENTE NOMBRE DEL COMPUESTO
Dextrose ~§ ‘B 4_——-
Producto principal Ethanol @—‘
Producto secundario Methanol -l
Fuente de Nitrogeno Ammonia
MODELO Contois
IR A HYSYS
NOTA 1: Para poder llevar los datos a Hysys es necesario que en
Ia hoja de ESTEQUIOMETRIA ingrese los datos que alli se
solicitan
BIOMASA Condiciones de Operacion Corriente de Alimentacion
Dato Valor Dato Valor

Peso Molecular (g/mol) 24,5900 Temperatura (*C) 20,00
Formula Quimica CH1,7900,5N0,2 Presion (atm) 1,00
Calor de Fromacion (KJ/Kmol) 1700000,0000

NOTA 2: Tenga presente que el nombre del compuesto ingresado
en la tabla anterior debe estar en inglés.

Se abrird una ventana donde usted debe dar clic en las opciones “Stop” y “Ok” las

veces que sean necesarias.
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A continuaion se encontrara en el entorno de simulacién de Hysys donde aparece
el bioreactor simulado. Aqui ya tiene la opcion de afadir otros equipos, en este caso
se vinculd un equipo de calentamiento (calentador) el cual aumento la temperatura
de la corriente de producto para posteriormente ser llevada a un equipo de

destilacion flash donde se separ6 una parte de etanol del agua.

Figura 5. Entorno de simulacién de Hysys.

Flowsheet Case (Main) - Solver Active +

Productos V-100

Carga de Bioreactor-Batch

alimento

Biomasa

‘ |

2. Para Monod, se tiene el modelo de crecimiento de Echerichia coli con los
pardmetros obtenidos por D Balash, sin considerar mantenimiento ni produccién de

producto.

Tabla 2. Parametros cinéticos del modelo de Monod.

Parametro Valor Unidad
Biomasa inicial 0,5 g/L
Sustrato inicial 10 g/L
Tiempo de operacién 5 horas
umax 0,895 h1
Ks 0,0387 g/L
Yx/s 0,52 g/g

Fuente: BARBERA [20]
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En la hoja “Home” seleccione el modelo cinético utilizado en el proceso, en este
caso Monod:

Figura 6. “Home”

Seleccione la opcién de acuerdo al modelo cinético que desee:
— Monod

Monod con
 Metabolismo
Endégeno

Inhibicién por \
< Producto No < Contois
Competitivo ‘

Inhibicién por BIOBATCH
< Producto

Competitivo

Se deben ingresar todos los datos requeridos en la hoja de condiciones iniciales:

Figura 7. Condiciones iniciales.

CONDICIONES INICIALES DEL PROCESO

pmax 0,895 h*
Biomasa(Xo) 0,50 g/L
Sustrato(So) 10,00 g/L

Yx/s 0,52| gbiomasa/g sustrato
Ks 0,04 g/L

Yp/s 0,00| g producto/g sustrato <
ap 0,00 n*

ms 0,00] g sustrato/g biomasa*h
Temperatura 10,00 *C

pH 3,00 -
Producto(Po) g/L

Error promedio 2,25%]

A continuacion podra conocer el resultado del proceso en la siguiente tabla:
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Figura 8. Resultados al final del proceso

Resultado al final del proceso

Biomasa X[g/L]

Sustrato S[g/L]

Producto P[u/L]

Tiempo de
duplicacidn td[h]

5,70

0,00

il

0,00

30,75

Como se puede observar todo el sustrato se consume y no hay formacion de

producto porgue el proceso solo esta enfocado en crecimiento microbiano.

Al mismo tiempo podra visualizar las graficas de biomasa vs tiempo y sustrato vs

tiempo.

Figura 9. Resultado grafico de la biomasa vs tiempo
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0.00
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Figura 10. Resultados gréficos de sustrato vs tiempo

MONOD (SUSTRATO)

12.00
10.00
8.00

6.00

Concentracion [g/]

4.00

2.00

0.00
0.00 1.00 2.00 3.00 4.00 5.00 6.00
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95



