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Aula passada — batelada alimentada

Massa de glicose consumida acumulada = m___

t cultivo =0 h:
=0

S,out o

m

Atet=12 h:
m. = C(0) *V(0) — C(t) * V(1)

S,out

t=14 h:
(33/60)*F* CS’in + C(0) *V(0) — C(14) * V(14)

t>14 h:
(t—14 + 33/60) *F * CS,in + C(0) * V(0) — C(t) * V(1)



Aula passada — batelada alimentada
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Reconciliacao de dados

Vamos para decidir

Medicoes:
volumes, tempos
e concentracoes

o—

Massas entrando
e saindo

!

modelagem

Velocidades de -
consumo e producao




Reconciliacao de dados

O que é reconciliacao de dados?

Encontrar novas estimativas para variaveis observadas usando

relacO0es conhecidas entre elas e os dados existentes

Exemplos:

- Montagem de genoma: sequéncias repetidas em fragmentos
- Processo gquimico: balanco de massa e energia

- Crescimento microbiano ilimitado: cinética exponencial



Reconciliacao de dados

O que é reconciliacao de dados?

Encontrar novas estimativas para variaveis observadas usando

relacO0es conhecidas entre elas e os dados existentes

- E sempre possivel torturar os nimeros até eles dizerem o que
VOCE quer. Mas ai ninguém acreditara neles!
- Por isso, as relacOes precisam ser fortes. A Unica excecao €

guando a relacao € uma hipotese a ser refutada



Reconciliacao de dados

Exemplo de reconciliacao com relacao fraca:

° As Unicas informacdes solidas que
oo temos séo:

.4 - Passar pelo (0,0)
- O primeiro ponto nao é confiavel

=> podemos reconciliar para a reta
‘ verde refutando a seguinte hipoétese:

“0s erros sistematicos desde as nossas
medicOes até nossos calculos séo
A1 e despreziveis”




Reconciliacao de dados

Exemplos de relacOes fortes num cultivo em biorreator:

- Formato do grafico p = f(C /N,, C /P, ... ) - multipla-limitagcao
- Balanco de energia térmica (entalpia, fluxo de calor)
- Substratos nao-esgotados nao sao limitantes

- Crescimento exponencial x crescimento limitado

- Num quimiostato, y =D



Reconciliacao de dados

Balanco de massa (BM):
- Nao da para avaliar o BM total por causa da agua

- Nao da para avaliar o BM de H, O ou qualquer elemento que
nao possua medidas de todas as entradas e saidas

- Altas fracOes massicas nas entradas e nas saidas
— Os outros elementos sao metabolizados em funcao do C
— Muitos organismos usa o C como fonte de energia



Reconciliacao de dados
Balanco redox (BR):

- Restricdo adicional para o0s metabdlitos diretamente
relacionados a obtencéo de energia do metabolismo

- Em grande parte dos casos pode ser calculado com as
mesmas medicoes ja usadas para o BM de C

- Verificacao de consisténcia mais para frente (modelagem):
— Composicao da biomassa

— Restricoes termodinamicas

- Energia de manutencao



Reconciliacao de dados

Vamos para decidir

Medicoes:
volumes, tempos
e concentracoes
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Balanco de massa de carbono

Importancia do balanco de massa de carbono para determinar
distribuicoes de fluxos que expliguem os dados experimentais:

realidade

100

® » 50

100 >040 > 30
\o > 20




Balanco de massa de carbono

Importancia do balanco de massa de carbono para determinar
distribuicoes de fluxos que expliguem os dados experimentais:

realidade

100

o _® » 50

2
%
100 >0 _ > © > 30
\20‘0 > 20




Balanco de massa de carbono

Importancia do balanco de massa de carbono para determinar
distribuicoes de fluxos que expliguem os dados experimentais:

realidade Erro: saiu mais que entrou reconc.
100 120 100 100
50 4 ® A » 60 40 60

30 100 >0 40 > 35 35 35
20 \o > 25 25 5




Balanco de massa de carbono

Importancia do balanco de massa de carbono para determinar
distribuicoes de fluxos que expliguem os dados experimentais:

realidade Erro: entrou mais que saiu reconc.
100 80 100 100
50 4 ® A > 50 62 50

30 100 >0 40 > 30 38 30
20 \o > - ~ 20




Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420 CH, 0, +192 0, - 50 X_+ 86 P + 352 CO, + 18*K H.O

6° 12 " 6

- Massas molares (g/mol): C=12;0=16;H=1
-PéCHO

4 6 " 2
- Hipdtese: X tem 48%wt de carbono



Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420 CH, 0, +192 0, - 50 X_+ 86 P + 352 CO, + 18*K H.O

6° 12 " 6

- Massas molares (g/mol): C=12;0=16;H=1
-PéCHO

4 6 " 2
- Hipdtese: X tem 48%wt de carbono

BM de C: 420*0.4 =50*0.48 + 4*12/86*86 + 12/44*352
168 =24+48+ 96 - OK



Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420 CH, 0, +192 0, - 50 X_+ 86 P + 352 CO, + 18*K H.O

6° 12 " 6

- Massas molares (g/mol): C=12;0=16;H=1
-PéCHO, -~ NOX médiodo C=-0.5

4 6 " 2
- Hipdtese: X tem 48%wt de carbono

BM de C: OK
BR: 352/44*(4 - 0) = 192/32*4 + 86/86*4*0.5 + 0.48*50/12*Z

Z = 3 e foram para cada C da biomassa - NOX do C & -3



Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420 CH, 0, +192 0, - 50 X_+ 86 P + 352 CO, + 18*K H.O

6° 12 " 6

- Massas molares (g/mol): C=12;0=16;H=1
- Hipdtese: X tem 48%wt de carbono

BM de C: OK
BR: 0 NOX médio do C na X e -3

BM de H: 420/180*12 = n_, . + 86/86*6 + 2*K

H,XR

BM de O: 420/180*6 + 192/16 = (50%(1-0.48) — n,,, *1)/16 +
+ 86/86*2 + 352/44*2 + K



Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420 CH, 0, +192 0, - 50 X_+ 86 P + 352 CO, + 18*K H.O

6° 12 " 6

- Massas molares (g/mol): C=12;0=16;H=1
- Hipdtese: X tem 48%wt de carbono

BM de C: OK
BR: 0 NOX médio do C na X e -3

BMde H: 28 = n + 6 + 2*K

H.XR
BMde O:26=(26-n_. )16+ 18 + K

H,XR)



Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420 CH, 0, +192 0, - 50 X_+ 86 P + 352 CO, + 18*K H.O

6° 12 " 6

- Massas molares (g/mol): C=12;0=16;H=1
- Hipdtese: X tem 48%wt de carbono

BM de C: OK
BR: 0 NOX médio do C na X e -3

K=62/9;n,,.,=74/9



Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420CH, O, +1920, - 50 X, +86 P + 352 CO, + 18*62/9 H O

6° 12 " 6

- Massas molares (g/mol): C=12;0=16;H=1
- Hipdtese: X tem 48%wt de carbono

BM de C: OK
BR: 0 NOX médio do C na X e -3

n,..=74/9 - n_ = (50 -24 - 74/9*1)/16 = 10/9

H,XR O,XR

FOormula minima de XR: CH., .. O -~ NOXdo C é -3

74/18 ~ 10/18



Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420CH, O, +1920, - 50 X, +86 P + 352 CO, + 18*62/9 H O

6° 12 " 6

- Massas molares (g/mol): C=12;0=16;H=1
- Hipdtese: X tem 48%wt de carbono

BM de C: OK
BReBI\/I’sdeHeO:XRéCH O =~ CH O

74/18 ~ 10/18 41 1.1

Em massa, X, e 48% C, 16.44% H e 35.56% O



Balanco redox

Importancia do balanco redox para determinar distribuicOoes de
fluxos que expliguem os dados experimentais:

Reacao global equivalente (em Q):

420 CH,,0, +192 0, - 50 X_+ 86 P + 352 CO, + 124 H.O

6° 12 " 6

- Pelo balanco redox ja obtivemos que o NOX do C na XR ¢é -3

- Se INOX]| = 3 algo provavelmente esta errado (agui no caso é
nao termos considerado o nitrogénio, que € abundante na X_)

- E um critério a mais para fazer reconciliacéo, além do BM



PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?



PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

m ; Massas de X, corretas: m1 e m2

Volumes antes da amostragem: uma
massa errada m’l e uma certa m2

certa ml




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

m , Aliquota (2%) = a

m 2 — S eero - At
—=e
m1l

ml=ml/(1-0a) -
m2/m’'l = (1 - a)* m2/ml




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

m , Aliquota (2%) = a
' m2 Mo - AT
—=e
ml
(1} M2 gt

ml




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

m : Aliquota (2%) =a ; At=1h

m 2 — ‘MCEFIO
—=e
ml

(1 ap M2




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

m : Aliquota (2%) =a ; At=1h
' m2 _ ..
m1l 1
) =gl " Haru
) 11—«
(1_a>.m_:etuerrado

ml




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

m : Aliquota (2%) =a ; At=1h

]' — etucerto ~ Uerrado ‘ 1 n

11—«

) — Mcerto o Merrado




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

Ja temos 0 Y,,., agora vamos estimar 0 Y ...
do mesmo jeito, comparando certo e errado

O Hgiwse = Ky * Hyg € O grafico de glicose
consumida € simplesmente a massa inicial de
glicose MENOS o gréfico ao lado

A curva de glicose consumida sera também
uma exponencial, espelhando horizontalmente

> ¢ o grafico ao lado



PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

mSZ J— kl'tucerto'At
—=e

mSl

Massa “consumida” pela amostra=a * m

antes

-m,=a*m,, - :(1+0()*m’81




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

mSZ J— kl'tucerto'At
—=e

mSl

Massa “consumida” pela amostra=a * m

antes

=(l+o0)*m, - m/m’_ =(1+a)*mg,/m




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

m Aliquota (2%) =a ; At=1h

— kl .<Mcerto o fuerrado)

mm) In

1+«




PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

Agora os gases: O, ndo entra no BM de carbono e y_,, ndo € afetado pela
amostragem na fase liquida. Entéo p_., = k, * h4__.. COM ou sem amostragem

certo



PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

Usando as fragdes massicas f , f, e 0.5 (glicose, CO, e X_) + equacgdes anteriores:

— kl ) (Mcerto o Merrado ) ln

N/

€' = kl'Merrado°fl_Merrado'0°5_kZ'Mcerto'fZ_1

1—o

) — xucerto T luerrado

€ — kl'Mcerto°fl_Mcerto°O‘5_k2°1ucerto'f2_1



PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar 0os volumes retirados nas amostras?

Usando as fragdes massicas f , f, e 0.5 (glicose, CO, e X_) + equacgdes anteriores:

6' — [kl'lucerto-l-ln(1+a>]'f1_[lucerto+ln<1_O{)].O'S_k2'ucert0.f2_1
€ = €+ In(1+a)f,—In(1-a)-0.5

€ — kl'Mcerto°fl_Mcerto°O‘5_k2°1ucerto'f2_1



PERGUNTA SURPRESA

Suponha um cultivo em batelada em fase exponencial, com
tempo de duplicacao de 2 h e amostragem a cada 1 h com uma
aliguota de 2% do volume no reator. H4 apenas consumo de
glicose e O, e formacao de X, (50%wt de carbono) e CO.,,.

Qual é o erro absoluto introduzido no balanco de massa de
carbono ao desconsiderar os volumes retirados nas amostras?

OBS: o erro era entrada menos saida, logo esse desvio positivo € entrada maior ou
saida menor. Nos “ajuste 1” e “ajuste 2” da planilha de exercicios de batelada
alimentada, esse desvio de 0.018 representa entre 22% e 85% dos erros!

E' — [kl.lucerto-'_ln(l-l-a)].fl_[Aucerto-l-ln(1_a)].0'5_k2.1ucerto.f2_1
€ = €+ In(1+a)f,—In(1-a)-0.5

e — € = In(1+a)f,~In(1-a)-0.5 = +0.018 h™*



Reconciliacao de dados

Voltando para os balancos

Medicoes:
volumes, tempos
e concentracoes

o—

Massas entrando
e saindo

!

modelagem
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de dados

Velocidades de -
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Balanco de massa de carbono

E

| |
()
=
5
S
© 3
|
(g»)
=R
=
mg,
D-'O



Balanco de massa de carbono

E = q.

erro —

carbono
saindo

carbono
entrando

q.

Podemos calcular esses erros segundo 2 pontos de vista:

Euler
0 P00 09 Po
00 0 958

radar da auto-estrada

Lagrange
O 8@0 Oo 00§ O Lo
OO 08

velocimetro de 1 carro



Balanco de massa de carbono

E —

erro —

carbono
saindo

— q_
carbono
entrando

Podemos calcular esses erros segundo 2 pontos de vista:

Euler

OS2 CDEQO 08 S
B0 cp@ Oo

radar da auto-estrada

Lagrange
—>

0900
0800 OO

.,08

velocimetro de 1 carro

Perguntas: qual dos 2 pontos de vista € mais vantajoso para comparar com uma
distribuicao de fluxos e por qué? Quando o outro é mais vantajoso e por qué?



Balanco de massa de carbono

E = q. — q.
carbono
saindo

carbono
entrando

FracOes massicas de carbono

|
<
A,
=t
O
A,
+
<
b
=
O
<
+
<
0
o
No
o
0
o
DN
<
)]
F
O
W
+
<
o
No
=t
O
o
2.

E lagrange

Elagrange — (MP‘EfC,PE + MX‘EfC,XE + Mcoz'éfc,cozé) - (Ms'éfc,sé + Moz'éfc,oza



Balanco de massa de carbono

E — q. o q.
carbono carbono
erro = , —
saindo entrando

FracOes massicas de carbono

Elgange = (VP fepi + vxtex + Vcoz'ifc,cozé) (Vs fosi+ Vozlfc ozl)
Egange = [Weifep + Uxfox + teorfecos = [sifes + torfeonl
Vi = Vatea

=
>

[l
=
>o

—t
O
>



Balanco de massa de carbono

E = q, —
carbono

erro = , —
saindo

Elagrange — (\TP

Elagrange (M_P

carbono
entrando

+ Vcoz) — (V_s +

Mcoz) - (Ms

VA'fc,A

MA'fc,A



Balanco de massa de carbono

eIro —

euler

euler

lagrange

q. o q. A— -f
Va — Valcga
carbono carbono __ ¥
. — Wa — Ua'lca
saindo entrando
lagrange — (\TP W( VCOZ) o (V_S + 02)
Wp + Ux + Ueosl U5 + Uoy,

+ (VP,out T Viouw ¥ Veozour ¥ Vsow ¥ Vozou

- (VP,in T Vxin ¥ Veo2in T Vsin T Voon

+ (MP,out t Uy o T Ucozoue T Usouw T Yoz 0u

— (Mp,in t Uxin T Ucozin + Usin T Uooin




Balanco de massa de carbono

Exercicio 1. compare as expressfes dos erros do balanco de

massa em termos de v e de .

a) Para Euler e para Lagrange, € mais vantajoso calcular os

erros em termos de v ou de p?

b) Qual o significado fisico de E_,__ em termos de p e de E

em termos de v?
E = |

lagrange +
E

o
o

lagrange — ( Wp +

euler

T
|

euler

Vx
Wx
T (VP,out T Vo ¥ Veozour ¥ Vsow ¥ Vooz,ou

— (VP,in T Vxin ¥ Veo2in T Vsin T Voon

+ (MP,out T Ux o T Ucozour T Usowr T Yoo ou

— (Mp,in t Uxin T Ucozin + Usin T Uooin

Lagrange

T Vcoz) — (

+
+ Mcoz) — ( T

N

wnn

F
o

=
wnn




Balanco de massa de carbono

Exercicio 2: na aba “batelada alimentada_tratado”:

a) calcule os E, , . (U's) para todos os metodos de calculo
(ponto-a-ponto e ajustes) em cada instante de tempo

Epgrange=|Up + Ux + Ucoa)—ls + Toyl

b) preencha as colunas “Lagrange / (u_S *f C,S)” usando os
do item a

lagrange

c) plote 2 graficos:
) E .grange €M funcao do tempo

1) E .grange [(uS*f C,S) em funcao do tempo

Responda: qual dos 2 € mais adequado para avaliar o viés dos
metodos de calculo e por qué?



Balanco de massa de carbono
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