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RESUMO

Dentre as técnicas empregadas no tratamento de efluentes esta a digestao
anaerobica, que vem ganhando grande notoriedade devido ao potencial econdmico
de seus subprodutos: o lodo estabilizado e, principalmente, o biogas. A digestao
anaerobia pode ser melhorada utilizando uma mistura de dois ou mais substratos
como alimentagao, processo chamado de co-digestao. No entanto, alcangar a mistura
correta dos residuos que irdo alimentar um co-digestor e ocasionar uma operacao
estavel ndo é trivial e ainda ndo existe um método estabelecido para se estimar as
razdes adequadas na co-digestdo de forma a melhorar a performance do tratamento
anaerobio. Além disso, grande parte dos trabalhos voltados a otimizagao das razdes
de mistura vém se focando somente na producdo de metano deixando de lado os
aspectos relacionados a estabilidade do processo. O objetivo deste trabalho foi
analisar a aplicagdo do método Algoritmo Genético de Classificagdo por N&o
Dominancia Il (NSGA-II), associado a simulagdo computacional utilizando o Modelo
de Digestdo Anaerodbia No. 1 (ADM1), na resolucdo do problema de encontrar a
proporcado ideal de cada componente em uma mistura que ira alimentar um co-
digestor, fazendo com que a produgao de metano e a estabilidade do processo sejam
otimizadas. Para a verificacdo do método desenvolvido foi analisada uma mistura
formada por lama originada da criagao de suinos, esterco bovino e lodo provindo do
tratamento secundario de efluentes. O componente lama apresentou os melhores
resultados para ambas as variaveis resposta analisadas, sendo que sua mistura com
outros componentes produziu uma melhor estabilidade em detrimento da produgéo de
metano. Pode-se concluir que a metodologia proposta foi eficaz para encontrar as
razdes de mistura que aumentam a produg¢ao de metano e a estabilidade do processo.

Palavras-chave: Co-digestdo. NSGA-II. ADM1.



ABSTRACT

Among the techniques used in the treatment of effluents is anaerobic digestion,
which has gained great notoriety due to the economic potential of its by-products:
stabilized sludge and, mainly, biogas. Anaerobic digestion can be improved by using
a mixture of two or more substrates, a process called co-digestion. However, achieving
the correct mix of residues that will feed a co-digester and cause a stable operation is
not trivial and there is still no established method to estimate the adequate ratios for
co-digestion in order to improve the performance of the anaerobic treatment. In
addition, most of the work aimed at optimizing the mixing ratios has focused only on
the production of methane, leaving aside aspects related to the process stability. The
objective of this work was to analyze the application of the Nondominated Sorting
Genetic Algorithm 1l (NSGA-Il) method, associated with computer simulation
Anaerobic Digestion Model No. 1 (ADM1), in solving the problem of finding the ideal
proportion of each component in a mixture that will feed a co-digester, improving the
production of methane and process stability. In order to verify the developed method,
a mixture formed by mud originated from the creation of swine, cattle manure and
sludge from secondary wastewater treatment was analyzed. The mud component
showed the best results for both response variables analyzed, and its mixture with
other components produced better stability to the detriment of methane production. It
can be concluded that the proposed methodology was effective in finding mixing ratios
that increase methane production and process stability.

Key-words: Co-digestion. NSGA-II. ADM1.
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1 INTRODUGAO

O objetivo do tratamento de residuos é diminuir a degradagédo ambiental e os
efeitos prejudiciais ao bem-estar da populagéo resultantes do langamento de matérias
em desacordo com os padrbes ambientais estabelecidos. Isto € feito por meio da
degradacao de compostos e da redugao de substancias nocivas e de patdogenos.

A digestdo anaerdbia € um processo natural de degradagdo da matéria
organica que ocorre em locais isentos de oxigénio livre. Dentre suas vantagens estéo
a capacidade de operar com altas concentracdes de soélidos e a produgao de residuo
estabilizado e higienizado (JORDAO; PESSOA, 1995). No entanto, este processo
apresenta desvantagens como a dificuldade em satisfazer padrdes de langamento
muito restritivos e a remogao insatisfatoria de nitrogénio e de fosforo (JORDAO;
PESSOA, 1995). Nao obstante, esse tipo de tratamento de efluentes vem ganhando
grande notoriedade nos ultimos anos, principalmente devido ao fato de que durante a
degradagado anaerdbia da matéria organica é gerado biogas: uma mistura gasosa
contendo entre 55 a 70% de metano (CH,) e 30 a 45% de diéxido de carbono (CO0,).
O principal componente, o metano, possui um alto potencial energético e pode ser
utilizado para aquecimento e produgao de eletricidade (BELTRAMO et al, 2016). Além
disso, podem ser obtidos beneficios ambientais ao evitar que o metano, que seria
gerado na degradagao natural destes compostos, seja langado diretamente na
atmosfera, diminuindo a geracao de gases do efeito estufa (CHOI; PARK, 2018).

Frequentemente um digestor € construido para tratar os diferentes tipos de
residuos gerados em uma regido. A mistura de dois ou mais substratos como
alimentagao da digestdo anaerdbia € chamada de co-digestdo. Esse processo, além
de possibilitar que diferentes residuos sejam tratados de uma s6 vez, pode resultar
em uma digestao mais eficiente. Isso ocorre porque a combinacdo de diferentes
residuos pode resultar na melhoria do balango carbono/nitrogénio, na diminuigao de
efeitos inibitérios e no aumento na producdo de metano (ENITAN, et al. 2017).

Na co-digestdo as propor¢cbes dos substratos devem ser balanceadas
adequadamente para assegurar que os parametros chave da digestdao, como o pH e
a concentracdo de nitrogénio, permanegam dentro dos limites, garantindo que a
operagdo seja estavel (GARCIA-GEN; RODRIGUEZ; LEMA, 2014). No entanto,
alcancar a mistura correta dos residuos que irdo alimentar um co-digestor e ocasionar

uma operagao satisfatoria, tanto em termos de estabilidade quanto de geragao de
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metano, ndo é trivial, ja que o processo envolve uma rede complexa de reacgdes
(GARCIA-GEN, LEMA, RODRIGUEZ, 2014). Além disso, muitas vezes a melhoria na
producado de metano caminha em dire¢do oposta ao aumento da estabilidade (MAO
et al., 2015).

Métodos estatisticos baseados em experimentos de superficie de resposta,
chamados de design de misturas (por exemplo: simplex centroide, simplex centroide
aumentado, simplex lattice entre outros), vem sendo amplamente utilizados para
otimizar as razdes de mistura na co-digestdo (RAO e BARAL, 2011; WANG et al,,
2012; RAHMAN et al., 2019; URANGA-SOTO et al., 2018; KASHI, 2017; CHOI, 2018).
Contudo, o emprego destes métodos pode ser complicado, especialmente se o
numero de componentes for maior que trés (SIMON, 2003).

Em decorréncia do citado acima, este trabalho almejou buscar um método
eficiente para a resolucdo do problema de encontrar a proporgédo ideal de cada
componente em uma mistura que ira alimentar um co-digestor.

Para considerar tanto a produc&o de metano quanto a estabilidade da digestao,
aplicou-se o método de otimizagdo multi-objetivo Algoritmo Genético de Classificagao
por Nao Dominancia (NSGA-II da sigla em inglés). A otimizacao e a validagao dos
resultados foram feitas com base nos dados gerados pela simulagdo da digestao

anaerobia por meio do Modelo de Digestao Anaerébia No. 1 (ADM1).

1.1 OBJETIVOS

1.1.1 Objetivo geral

Analisar a aplicagdo do método NSGA-Il, associado a simulagdo
computacional com o modelo ADM1, na resolucdo do problema de encontrar a
proporgao ideal de cada componente em uma mistura que ira alimentar um co-
digestor, de forma com que a producéo de metano e a estabilidade do processo sejam

otimizadas.

1.1.2 Objetivos especificos

e Implementar um algoritmo para a simulagdo da co-digestdo anaerdbia com

base no modelo ADM1;
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e Validar o algoritmo de simulagdo com dados da literatura;

e Selecionar trés residuos diferentes e definir suas caracteristicas quimicas,
fisicas e bioldgicas;

e Simular diversas vezes o processo de co-digestdo anaerdbia, sendo cada
simulagdo com diferentes propor¢cdes dos componentes selecionados, de
forma a delinear o comportamento da mistura;

e Utilizar o NSGA-Il em associacdo com a simulacao para encontrar a proporgao
ideal de cada componente na mistura, otimizando a produgcdo de metano e a
estabilidade;

e Verificar a otimalidade das respostas do NSGA-Il confrontando-as com a

analise do comportamento da mistura.

1.2 JUSTIFICATIVA

Tanto a digestdo quanto a co-digestdo sao processos microbioldgicos
complexos que envolvem diferentes tipos de bactérias e a maior parte dos problemas
encontrados nestes processos estao associados com ndo-uniformidade, instabilidade,
ou condigdes adversas na alimentagao ou no digestor (PARKIN, 1986). A composi¢cao
da alimentagao € muito importante para o crescimento dos microrganismos e também
para a estabilidade do processo (HAGOS, 2017). Concentragbes adequadas de
determinados nutrientes e caracteristicas apropriadas da alimentacéo, entre outros
fatores, irdo maximizar as chances de atingir uma operacéo eficiente (PARKIN, 1986).

De acordo com Lee et al. (2019) ainda ndo existe um método estabelecido
para se estimar as razbes adequadas na co-digestdo de forma a melhorar a
performance do tratamento anaerébio. Portanto, isso continua sendo um problema,
especialmente nos casos onde mais de dois substratos s&o considerados
(SAGHOURI et al., 2020). Além disso, grande parte dos trabalhos voltados a
otimizacao das razdes de mistura vém se focando maijoritariamente na producao de
metano e o desafio de predizer as condigdes de estabilidade decorrentes da utilizagao
de diferentes misturas permanece sem a devida atencdo (COOK et al., 2017).

Existem poucos estudos que tratam do presente problema considerando a
estabilidade conjuntamente com a maximizagéao da produgdo de metano no processo
de co-digestéo anaerébia (MOMCILOVIC et al., 2018; GARCIA-GEN, RODRIGUEZ e
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LEMA, 2014). Dessa forma, este trabalho contribui para o preenchimento de uma
lacuna na literatura e inova em relacéo a produc¢ao académica existente, pois aborda
a otimizacao utilizando o NSGA-II e simulagdo da co-digestdo de forma dinamica,
além de utilizar diversos indices de estabilidade para a melhoria do processo.

Adicionalmente, por fomentar a utilizagao do tratamento de efluentes por meio
da digestao anaerobia, o presente trabalho contribui para dar efetividade a programas
e leis federais como: (i) o Programa Federal de Incentivo as Fontes Alternativas
(Proinfa), cujo objetivo € o de aumentar a participacdo de fontes alternativas
renovaveis na producao de energia elétrica (BRASIL, 2002); (ii) a Politica Nacional do
Meio Ambiente que tem como instrumento os incentivos a produgéo e instalagdo de
equipamentos e a criagdo ou absor¢cado de tecnologia, voltados para a melhoria
ambiental (BRASIL, 1981); e (iii) a Politica Nacional de Residuos Sélidos estabelece
metas relativas a destinacao final adequada dos residuos sélidos e ao aproveitamento
energético dos gases gerados nas unidades de disposicao final de residuos sélidos
(BRASIL, 2010).

1.3 DELIMITAGAO DO TRABALHO

A pesquisa delimita-se a simulagcéo do processo de tratamento de efluentes
por meio da co-digestdo anaerobia operando na faixa mesodfila de temperatura e
considerando uma mistura composta por lama originada da criagdo de suinos, esterco

bovino e lodo do tratamento secundario de efluentes.
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2 TRATAMENTO ANAEROBIO DE EFLUENTES

Nesta secao s&o abordados tépicos relativos aos principios do tratamento de

efluentes, as vantagens e desvantagens do tratamento anaerdbio e sua cadeia de

valor. Por fim, sdo apresentadas as etapa e reagbes envolvidas na digestdo

anaerobia.

Os principais parametros relativos ao tratamento de esgotos sao: sdlidos

totais, matéria organica, nitrogénio, fosforo e indicadores de contaminacao fecal
(METCALF; EDDY, 2016). Mais detalhes sao fornecidos no QUADRO 1.

QUADRO 1 - PRINCIPAIS PARAMETROS RELATIVOS AO TRATAMENTO DE EFLUENTES

Parametro

Descrigao

Sélidos

Todos os contaminantes, com excegédo dos gases, contribuem para a carga de
solidos. Sao classificados de acordo com (i) o tamanho e estado em soélidos em
suspensao ou dissolvidos; (ii) as caracteristicas quimicas em solidos volateis ou
fixos; e (iii) a decantabilidade em sélidos em suspensio sedimentaveis e ndo
sedimentaveis.

Matéria
organica
carbonacea

E a principal causadora de poluigdo hidrica. As substancias organicas
carbonaceas (formadas por carbono organico) sdo constituidas principalmente
por: proteinas (40%), carboidratos (25 a 50%), gorduras e 6leos (10%). Pode ser
classificada quanto a forma e o tamanho em matéria particulada ou dissolvida, e
quanto a biodegradabilidade em inerte e biodegradavel. Dentre os métodos para a
sua determinacéo estdo: demanda bioquimica de oxigénio (DBO), demanda
quimica de oxigénio (DQO) e carbono orgénico total (COT).

Nitrogénio

Como resultados de diversos processos bioquimicos, alterna-se entre varias
formas e estados de oxidag&o: nitrogénio molecular (N,) (escapando para a
atmosfera); nitrogénio organico (dissolvido e em suspensao), amonia (ionizada,
NHJ, ou livre, NH;), nitrito (NO3) e nitrato (NO3 ). Sua importancia se deve pela
contribuigdo para a degradagéo de corpos hidricos através do processo de
eutrofizacéo e por ser indispensavel para o crescimento dos microrganismos
responsaveis pelo tratamento do esgoto. Nos esgotos e dejetos, as formas
predominantes sdo o nitrogénio organico e a amdnia, que sdo determinados
conjuntamente por meio do método Kjeldahl, constituindo o denominado
Nitrogénio Total Kjeldahl (NTK).

Foésforo

O fésforo € um nutriente essencial para o crescimento das bactérias responsaveis
pela estabilizacdo da matéria organica, contudo pode acarretar a eutrofizacdo de
corpos hidricos.

FONTE: Adaptado de Jordao e Pessoa (2014).

De acordo com Von Sperling (1995) tratamento dos esgotos é usualmente

classificado nos seguintes niveis:
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e Preliminar: objetiva a remogao apenas dos soélidos grosseiros, os
mecanismos basicos de remocao sao de ordem fisica, como
peneiramento, gradeamento e sedimentacgéo.

e Tratamento primario: consiste na remogado de sélidos organicos e
inorganicos sedimentaveis, em suspensao ou flutuantes. Dentre as
operagbes destacam-se os tanques de decantagao e as fossas sépticas.

e Tratamento secundario: tem por objetivo a degradagao biolégica da
matéria organica dissolvida que ndo é removida por processos fisicos e
que persiste apds o tratamento primario. Os processos de tratamento
secundario visam acelerar os mecanismos de degradagao que ocorrem
naturalmente nos corpos receptores onde a remocao é efetuada por
reagdes bioquimicas, realizada por microrganismos. Esses organismos
utilizam o material organico contido nos esgotos como alimento,
convertendo a matéria organica em gas carbonico, agua e material
celular (crescimento e reprodugdo dos microrganismos). Existe uma
grande variedade de métodos de tratamento a nivel secundario, sendo
0s mais comuns: lagoas de estabilizagao e variantes, lodos ativados e
variantes, filtros biolégicos e variantes, tratamento anaerébio e
disposicédo sobre o solo. Na FIGURA 1, compara-se cada método em
relacdo a diferentes aspectos. Esta etapa envolve maior complexidade
operacional que as anteriores devido a sensibilidade do processo, pois
os processos fisicos, quimicos e Dbiolégicos que ocorrem
simultaneamente sao afetados por influéncias externas como condigées
climaticas locais, mudancas no ambiente e quantidade de alimentagao
diaria (WOLF; MCLOONE; BONGARD, 2009).

e Tratamento terciario: objetiva a remocao de poluentes especificos como
metais pesados, compostos ndo biodegradaveis toxicos ou solidos

inorganicos dissolvidos.

A digestdo anaerdbia € um processo bioquimico no qual um consoércio de
diferentes tipos de microrganismos que, na auséncia de oxigénio, promove a
transformacao de compostos organicos complexos (carboidratos, proteinas e lipidios)
em produtos mais simples como metano e gas carbénico, além de matéria organica
estabilizada (VON SPERLING, 1995). Suas finalidades séo: tratamento de residuos
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(remogao da matéria organica poluente e dos microrganismos poluentes), produgéo
de biogas e produgao de lodo estabilizado e higienizado. E frequentemente utilizada
para tratar residuos com alta concentragao de solidos como dejetos da agropecuaria

e lodo cru proveniente de outros tipos de tratamento de efluentes (VON SPERLING,

1995).

FIGURA 1 - COMPARAGCAO ENTRE OS SISTEMAS DE TRATAMENTO SECUNDARIO
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FONTE: Adaptado de Von Sperling (1995).

Analisando a FIGURA 1, nota-se que o tratamento anaerdbio apresenta
desvantagens como a dificuldade em satisfazer padrbes de langamento muito
restritivos e a remocao insatisfatoria de nitrogénio e de fésforo. Nao obstante, esse

tipo de tratamento vem ganhando grande notoriedade nos ultimos anos,
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principalmente devido ao potencial econémico de seus subprodutos: o biogas e o lodo
estabilizado. Na FIGURA 2 é fornecida uma visdo esquematica da cadeia de valor da
digestdo anaerobia, considerando suas matérias primas e as utilizagcbes de seus

subprodutos.

FIGURA 2 - CADEIA DE VALOR DA DIGESTAO ANAEROBIA
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FONTE: Adaptado de ARENA (2019).

2.1 BIOGAS

Biogas € o nome dado a mistura gasosa resultante da digestdo anaerdbia, é
composto principalmente por metano e didoxido de carbono, mas pode conter agua e
outros elementos em pequenas concentragdes. A quantidade e o tipo de impureza
variam conforme o substrato utilizado, as mais comuns sao: hidroxido de enxofre,
oxigénio e nitrogénio (LISOWYJ; WRIGHT, 2020). Mesmo em baixas concentragdes
a presenca destas substancias podem afetar alguns usos posteriores do biogas,
tornado necessario o emprego de processos de purificacdo (LISOWYJ; WRIGHT,
2020). O biogas produzido também pode passar por processos que removem

componentes visando aumentar a concentragdo de metano, produzindo biometano,
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que pode ser utilizado como substituto do gas natural (SCHMID et al., 2019). Algumas

das utilizagdes do biogas sédo apresentadas no QUADRO 2.

QUADRO 2 - TECNOLOGIAS PARA UTILIZAGAO DO BIOGAS

Tecnologia

Descrigao

Motores CHP

capazes de produzir 2,4 kWh com 1 m?® de biogas (BENATO; MACOR, 2017).

Sao motores combinados de aquecimento e energia, conhecidos
como CHP (da sigla em inglés para combined heath and power), esses
equipamentos sao empregados na produgao de calor e eletricidade sendo

Motores Stirling

Utilizam combustao externa para produzir calor e eletricidade. Uma
de suas vantagens é o fato de operar com qualquer combustivel que entre
em combustao como, por exemplo, gasolina, diesel, gas natural e biogas
(POURMOVAHED; OPPERMAN; LEMKE, 2011).

Microturbinas a
gas

Sao pequenos turbo-geradores de alta velocidade capazes de utilizar
biogas como combustivel e podem produzir entre 28 a 200 kWe de
eletricidade. Dependendo das condigdes de operagéo (fluido de trabalho,
fonte de calor, sumidouro) podem atuar em processos de aquecimento ou
refrigeracdo, sendo este ultimo o caso dos sistemas de refrigeragéao por
absorgao, que transformam calor rejeitado em energia e refrigeragéo
(BRUNO; ORTEGA-LOPEZ; CORONAS, 2009).

Cliclo Rankine
orgéanico

Este ciclo possui a mesma configuragédo do ciclo de Rankine a vapor,
mas utiliza substancias orgénicas com baixo ponto de evaporagdo como
fluido de trabalho. E capaz de utilizar diferentes tipos de fonte de calor,
dentre elas o calor recuperado dos gases de exaustao de plantas biogas

(BENATO; MACOR, 2017).

FONTE: A autora (2021).

Em 2015 a producéo global de biogas foi de cerca de 57 bilhdes de metros

cubicos (bmc), dos quais 15,8 bmc foram produzidos pela China, o que respondeu a

cerca de 5% do consumo de gas natural do pais ou o equivalente a 11 milhdes de
toneladas de carvdo (MARA; NDRC, 2017). Em 2014 a energia total gerada a partir
de biogas no mundo foi de cerca de 352,1 TWh (FIGURA 3).
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FIGURA 3 — PRODUGCAO ENERGETICA A PARTIR DE BIOGAS EM 2014

50.6 % 3.2% 16.7 % 1.5% 0.03 %

- e

178 Twh

FONTE: Adaptado de ARENA (2019).

Em relagdo ao setor de produgao de biogas europeu, 0 mais expressivo a nivel
mundial, a Alemanha é o pais com maior numero de plantas instaladas: 10.849,
enquanto a Italia e a Franca possuem 1.555 e 873 plantas, respectivamente. A
Alemanha também ocupa o primeiro lugar no que diz respeito a geragéo de energia
elétrica: 34.162 GWh, seguida pela Italia e pelo Reino Unido que possuem uma
capacidade de geracao de 9.368 GWh e 7.832 GWh, respectivamente (BENATO;
MACOR, 2019).

O Brasil possui um grande potencial para produ¢ado de energia a partir de
biomassa devido as condi¢cbes climaticas e ao fato de que as atividades agricolas e
pecuarias estarem entre as principais bases econémicas do pais. Além disso, como
resultado de seu alto indice populacional, também ha oportunidades para geragao de
energia como base em efluentes domésticos e industriais (COLDEBELLA et al., 2006).
No pais, o uso de efluentes provenientes principalmente da bovinocultura e
suinocultura constitui um potencial de producéo de metano em torno de 50 milhdes de
metros cubicos por dia (PINAS et al., 2018). Contudo, a producéo de biogas no pais
ainda esta em fase inicial, possuindo em operacao 10 plantas de biogas a partir de
dejetos animais e 14 de residuos soélidos municipais, que correspondem a uma
capacidade elétrica instalada de 1,9 MW e 83,7 MW, respectivamente (PINAS et al.,
2018).

De acordo com Dos Santos et al. (2018), a dificuldade de se obter projetos de

producao de biogas economicamente viaveis € um dos principais desafios para atingir
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o pleno potencial de geragdo no Brasil. Os incentivos para geragéo de biogas sao
recentes e tem seu inicio em 2002, quando foi criado o programa federal de incentivo
as fontes alternativas (Proinfa), cujo objetivo € o de aumentar a participagao de fontes
alternativas renovaveis (pequenas centrais hidrelétricas, usinas edlicas e
empreendimentos termelétricos a biomassa) na producdo de energia elétrica,
privilegiando empreendedores que ndo tenham vinculos societarios com

concessionarias de geracgéo, transmiss&o ou distribuicdo (BRASIL, 2002).

2.21L0DO

Durante o processo de tratamento de efluentes geralmente sdo produzidos
residuos com grande concentragao de soélidos, comumente denominados lodos, que
correspondem a uma fonte potencial de riscos a saude publica e ao ambiente se nao
forem submetidos a processos de estabilizagcdo e higienizagdo (CONAMA, 2006).
Ainda de acordo com o CONAMA, a digestdo anaerdbia € apontada como um dos
processos capazes de reduzir significativamente os agentes patogénicos e a
atratividade de vetores, gerando um lodo estabilizado e higienizado.

O lodo estabilizado constitui fonte de matéria organica e de nutrientes para as
plantas, sua aplicagdo no solo pode trazer beneficios a agricultura. O uso agricola do
lodo é uma alternativa que apresenta vantagens ambientais quando comparadas a
outras formas de destinagéo final (GULLU; GIRISKEN, 2013). O potencial agronémico
se relaciona aos seguintes aspectos: carbono organico, nitrogénio, fésforo, pH,
potassio, sédio, enxofre, calcio, magnésio, umidade, solidos volateis e sélidos volateis
totais (GULLU; GIRISKEN, 2013). Para fins de utilizagio agricola, o lodo de esgoto
sera considerado estavel se a relagao entre solidos volateis e sélidos totais for inferior
a 0,7 (CONAMA, 2006). Além disso, também deve ser considerada a presencga de
substancias orgénicas e inorganicas potencialmente tdxicas, e de agentes
patogénicos.

Ja o emprego do lodo na industria cimenteira é feito por meio do coprocessamento:
técnica de utilizagao de residuos sélidos a partir do processamento deste como substituto
parcial de matéria prima e/ou combustivel no sistema forno de produgao de clinquer, na
fabricacdo de cimento (PARANA, 2009). O lodo também pode ser utilizado na producgéo
de asfalto (GHAZAWI; KHEDAYWI; GOUNEEM, 2015).
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2.3 BIOREAGOES

A decomposig¢ao da matéria organica em digestores anaerdbios € um processo
complexo que pode ser dividido em cinco fases de degradacéo: desintegracao,
hidrolise, acidogénese, acetogénese e metanogénese. Cada um destes processos
ocorre devido a acao de diferentes grupos de bactéria que atuam em simbiose, mais
detalhes sobre os tipos de microrganismos responsaveis por cada etapa do processo

podem ser encontrados em Deublein e Steinhauser (2008).

2.3.1 Desintegragéao

A desintegracado € o primeiro passo da digestao anaerdbica, diferentemente
das outras etapas é um processo extracelular no qual a matéria organica complexa €
quebrada e solubilizada. A desintegragdo pode ocorrer pela agdo de microrganismos

ou por meio de processos fisico-quimicos (BATSTONE et al., 2002).

2.3.2 Hidrdlise

Os organismos conseguem absorver apenas particulas soluveis e pequenas o
suficiente para passar através da membrana celular, sendo necessario que
determinadas particulas sejam quebradas para serem absorvidas. A quebra é feita
pela acao de enzimas, excretadas para o meio extracelular pelos microrganismos, que
rompem os polimeros em moléculas menores por meio de uma reagado quimica com
a agua chamada de hidrolise. Durante este processo, moléculas grandes como
proteinas, polissacarideos e lipidios sdo hidrolisadas em aminoacidos, agucares
simples (monossacarideos) e acidos graxos de cadeia longa, respectivamente
(EASTMEN; FERGUNSON, 1981).

2.3.3 Acidogénese

A acidogénese € a etapa intracelular na qual os monossacarideos e 0s
aminoacidos, resultantes da hidrélise, sdo absorvidos pelas bactérias acidogénicas e
sdo degradados em acidos graxos de cadeia curta (propionato, butirato, valerato e
acetato) e hidrogénio (VAN LIER et al., 2008). Além disso, também sao produzidos
alcoois, acido latico, gas carbbnico, amdnia e sulfeto de hidrogénio. O pH afeta o tipo
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de produto que resulta da fermentagdo, quanto maior, menos compostos reduzidos,

como o acetato, serdo formados (VAN LIER et al., 2008).

2.3.4 Acetogénese

Nesta fase, tanto os acidos graxos de cadeia longa, resultantes da hidrdlise,
como os acidos graxos de cadeia curta (no caso somente o propionato, butirato e
valerato), resultantes da acidogénese, sao oxidados pelas bactérias acetogénicas
resultando na formacao de acetato, dioxido de carbono e hidrogénio (ANDERSON;
SALLISP; UYANIK, 2003).

2.3.5 Metanogénese

Nesta fase, a ultima do processo, diversos tipos de bactérias anaerdbicas
convertem os produtos das etapas anteriores em metano por meio de diferentes rotas,
que variam quanto ao composto de carbono usado como substrato e quanto a fonte
do potencial redutor. Em relagdo aos digestores anaerdbios, a metanogénese
acetoclastica é responsavel por cerca de 70% da produgdo de metano, sendo os
outros 30% produzidos via metanogénese hidrogenotrofica (VALCKE; VERSTRAETE,
1983). Na metanogénese acetoclastica o acetato € quebrado em mondxido de
carbono e metil, que sdo oxidados e reduzidos, respectivamente, por reacdes
enzimaticas, resultando em C0O, e CH, (VICH, 2010). J& na metanogénese
hidrogenotrofica, ocorre a redugdo do €O, com o H, como doador de elétrons,
resultando na formacéo de CH, e H,0 (VICH, 2010).

2.3.6 Equacdes

Tanto a desintegracao quanto a hidrélise, bem como a taxa de decaimento da
populacao resultante da morte de microrganismos, podem ser descritas por equacgdes

cinéticas de primeira ordem conforme a expressao (1) (BATSTONE et al., 2002).

ro=—k.X (1)

Onde:

r € a taxa de desintegragao, hidrélise ou decaimento;



25

k € a constante cinética de primeira ordem para a desintegracgao, hidrolise ou
decaimento;

X € a concentragao de matéria organica ou de microrganismos.

O aumento da populagao de bactérias esta relacionado com a concentracio de
substrato podendo ser descrito pela equagao de Monod, fornecida na equagao (2),
onde a taxa de crescimento especifico é inversamente proporcional a concentragao
de substrato (METCALF; EDDY, 2016).

S
- 2 X

Onde:
u € a taxa de crescimento bacteriano a partir da utilizagcado do substrato;
Umax € @ taxa maxima de crescimento dos microrganismos;
S é a concentracéo do substrato limitante para o crescimento;
K, € a constante de meia velocidade, ou seja, a concentragdo de substrato a
metade da taxa maxima de utilizagcdo do substrato;

X é concentracdo de microrganismos.

A multiplicacdo microbiana pode ser reduzida, ou cessada, devido a presenca
de substancias inibidoras ou altera¢gdes no ambiente. Na equagéao (3) € apresentada
a equacao de crescimento bacteriano levando em conta fatores inibitérios. O valor da
funcao de inibicao I varia de 1, no caso onde nao ha inibicao, a 0, no caso de inibicao
completa (ROSEN; JEPPSSON, 2006).

S

u= .umaxm-

X.1 (3)
I[=1.1,..1, (4)

A equacao (4) corresponde a inibi¢cao resultante da acao de n fatores inibitérios

no crescimento microbiano.
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A taxa de consumo dos substratos em cada uma das etapas pode ser escrita
em fungdo da quantidade de bactérias que o estdo utilizando para se multiplicar,
conforme a equacéo (5) (METCALF; EDDY, 2016).

S .
= ki s il (5)

Onde:
P € a quantidade consumida do substrato j;
k.. ; € a taxa maxima de consumo do substrato j;
X; € a concentragdo de bactérias que consomem o substrato j;

As demais variaveis foram introduzidas anteriormente.

A quantidade liquida de células sintetizadas em relagdo a quantidade de um

substrato j consumido em uma dada etapa, também chamada de yield (Y;), € expressa

conforme a equacéao (6) (METCALF; EDDY, 2016).
u
Y, = —
=5 ©)

A formacgao de uma determinada substancia em cada etapa da digestao ocorre
pela metabolizacdo do substrato que nao foi utilizado na sintese de novas células, a
quantidade formada pode ser calculada pela equacao (7) (METCALF; EDDY, 2016).

b= QA-Y).fij-p, (7)

Onde:
i € a quantidade produzida do componente i;
fij € o rendimento da conversao do componente j no produto i;

As demais variaveis foram introduzidas anteriormente.
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2.4 FATORES QUE AFETAM A EFICIENCIA E A ESTABILIDADE DA DIGESTAO
ANAEROBIA

2.4.1 Nutrientes

As necessidades nutricionais da populacdo microbiana sdo empiricamente
baseadas na composi¢ao celular destes microrganismos, e partem do fato de que
praticamente todas as células sdo quimicamente similares requerendo os mesmos
elementos em proporgdes parecidas (CHERNICHARO, 2007).

TABELA 1 - CONCENTRAGOES DOS MACRO E MICRONUTRIENTES

Macronutrientes Micronutrientes
Elemento Concentragdo Elemento Concentragdo
(9/kg TSS*) (mg/kg TSS*)
Nitrogénio 65 Ferro 1.800
Faésforo 15 Niquel 100
Potassio 10 Cobalto 75
Enxofre 10 Molibdénio 60
Calcio 4 Zinco 60
Magnésio 3 Manganés 20
Cobre 10

FONTE: Lettinga et al. (1996).
*Solidos soluveis totais

Os nutrientes devem ser fornecidos em quantidades suficientes para impedir
limitagcdes ao crescimento bacteriano, as concentragdes adequadas sé&o apresentadas
na TABELA 1. Residuos domésticos e agroindustriais geralmente contém todos os
nutrientes em concentragdes adequadas, ja os residuos industriais podem requerer
uma suplementacado nutricional para que ocorra a degradagcao (CHERNICHARO,
2007).

2.4.1.1 Nitrogénio e Raz&o carbono/nitrogénio

Por ser necessario para a formagao de novas células microbianas, o nitrogénio
possui um papel importante na digestdo anaerdbia, sendo o nutriente utilizado em
maior quantidade. Nos digestores este elemento esta presente em diferentes
compostos: nitrito, nitrato, aménio e amoénia. Este ultimo, além de ser o composto

absorvido pelos microrganismos, também contribui para a estabilizagdo do pH no
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digestor; contudo, altas concentragbes de amoénia podem levar a inibicdo de
processos biolégicos (FRICKE et al., 2007).

Segundo Weiland (2001) a razdo C/N na alimentagdo é essencial para que
apenas a quantidade necessaria de nitrogénio seja fornecida, evitando excessos que
poderiam levar a uma concentragao téxica de aménia. A razdo C/N deve ficar na faixa
de 20 a 30. Um correto balanceamento da composi¢cado da alimentacao do digestor, o
que pode ser atingido misturando diferentes substratos em um processo de co-
digestdo (MAO et al., 2015).

2.4.2 Temperatura

Existem trés grupos de microrganismos que podem atuar no processo de
digestao anaerodbia. Esses grupos se diferenciam por possuirem uma taxa 6tima de
crescimento e sobreviverem em diferentes faixas de temperatura. Os organismos
psicrofilos atuam em temperaturas no intervalo de 10 a 25°C, mas requerem em torno
de 70 dias para degradar a biomassa e produzir biogas. Ja os organismos mesdfilos,
que sao a maioria, sobrevivem em uma faixa de temperatura que varia de 20 a 40°C
e requerem um periodo de 30 a 40 dias para produzirem o maximo de biogas. O
terceiro grupo consiste nos termofilos: organismos capazes de sobreviver em
temperaturas na faixa dos 43 a 55°C e que conseguem degradar a matéria organica
em um intervalo de 12 a 25 dias (ISSAH; KABERA; KEMAUSUOR, 2020).

Apesar do melhor desempenho, os processos na faixa termafila de temperatura
possuem desvantagens em relagao aos mesofilos como: (i) pode ocorrer acidificagao,
inibindo a produgao de biogas; (ii) baixa estabilidade; (iii) requer mais energia para
manter o aquecimento; e (iv) mais suscetivel a mudancgas externas (MAO et al., 2015).

Segundo Chernicharo (2007), a temperatura afeta os processos bioldgicos de
duas formas: (i) influenciando a taxas de reacéo enzimaticas; e (ii) influenciando as
taxas de difusdo dos substratos; a formula de Arrhenius, equacado (8), é
frequentemente utilizada para quantificar os efeitos da temperatura nas reacdes

bioquimicas.

L (8)

kT = koe(R-Tabs)

Onde:
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kr = taxa de reagao a temperatura T;
ko= constante;

E = energia de ativacao;

R = constante dos gases ideais;

T,»s = temperatura absoluta.

Conforme dados experimentais disponiveis, u,,,, aumenta com a elevagéo de
temperatura até que um valor maximo seja alcangado, deste valor em diante, 4«
decai rapidamente em decorréncia de dois processos competitivos: (i) sintese
bacteriana; e (ii) morte de bactérias devido a inativacado e desnaturacédo de enzimas e
proteinas (CHERNICHARO, 2007).

2.4.3 pH, alcalinidade e acidos volateis

A acumulagédo de acidos graxos volateis reflete um descompasso entre os
produtores e os consumidores destes acidos, acarretado por situacdes de stress. As
concentragbes de acetato e de propionato séo frequentemente utilizadas como
indicadores da estabilidade dos processos, no entanto, os efeitos téxicos da
concentracdo de acidos volateis se da principalmente pela queda do pH e nao
necessariamente pelo papel individual de cada composto (AHRING; SANDBERG;
ANGELIDAKI, 1995).

De acordo com Issah, Kabera e Kemausuor (2020), o pH afeta o crescimento
das colbnias de bactérias, os processos de digestao e a formagao de metano, sendo
o principal fator de controle no balanceamento dos efeitos inibidores dos acidos graxos
volateis e da amoénia. O nivel 6timo de pH pode ser mantido pela adicdo de
substancias alcalinas ou controlando a quantidade de matéria organica rica em
nitrogénio na alimentacdo. Alguns autores reportam que uma faixa 6tima de pH estaria
em torno de 6,5-7,5 (KHALID et al., 2011; YANG e OKOS, 1987; CECCHlI et al., 2003).

A capacidade tampao pode ser entendida como a qualidade que uma solugéo
possui de evitar mudangas no pH. Conforme Chernicharo (2007), nos sistemas
anaerdbicos a capacidade tampao depende quase que totalmente da alcalinidade
proporcionada pelo equilibrio diéxido de carbono/acido carbénico e é responsavel por
neutralizar os acidos graxos volateis (propionato, butirato, valerato e acetato)

formados durante o processo. Ainda segundo o autor, no monitoramento de reatores
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anaerdbios a verificacdo da alcalinidade torna-se mais importante que a determinagao
do pH. Isso se deve a escala logaritmica do pH, o que significa que uma pequena
diminuicdo do pH implica no consumo de uma grande quantidade de alcalinidade,
reduzindo a capacidade tamp&o do meio.

Segundo Van Haandel e Lettinga (1994), do ponto de vista operacional, é
importante determinar se a alcalinidade do meio (alcalinidade do influente +
alcalinidade gerada) é suficiente para tamponar os acidos gerados sem que ocorra
uma queda substancial no pH e a estabilidade seja mantida. Caso contrario, produtos
quimicos devem ser adicionados para suplementar a alcalinidade, exemplos destas

substancias sdo: cal, carbonato de sddio e hidréxido de sddio.

2.4.4 Acidos graxos de cadeia longa

Dentre os compostos constituintes dos substratos utilizados na alimentacao de
processos anaerobios, os lipidios sdo os mais significantes no quesito producéo de
metano, ja que s&o capazes de gerar mais metano do que qualquer outro componente
(HANAKI; MATSUO; NAGASE, 1981). No entanto, este potencial de produgao de
metano dificilmente € atingido em decorréncia dos acidos graxos de cadeia longa
(produto da hidrélise de lipidios) que inibem diferentes tipos de reagdes essenciais da
digestdo anaerobia mesmo em pequena quantidade (NEVES; OLIVEIRA; ALVES,
2009).

2.4.5 Tempo de retengao e taxa de alimentagéo

O tempo de retengdo é o tempo necessario para completar a degradacéo da
materia organica, seu valor depende da taxa de crescimentos dos microrganismos, da
temperatura, da carga organica da alimentacdo e da composicao do substrato. Pode
ser calculado dividindo-se a volume do digestor pela vazéo.

Baixos valores do tempo de retencdo sdo associados a acidificagcao devido a
producao de acidos graxos volateis, causando efeitos inibitérios. Nao obstante, um
menor tempo de retencdo aumenta a eficiéncia e diminui os custos do processo. A
taxa de alimentacéo é a quantidade de carga organica alimentada continuamente no
digestor em um dia. Sobrecarregar o digestor pode provocar um acumulo de AGCC
inibindo a produgao de metano (MEEGODA et al., 2018).
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2.4.6 Materiais toxicos

Varios compostos organicos e inorganicos podem ser toxicos ou inibitérios aos
processos anaerobios, o efeito que resulta da adi¢ao varia de estimulante a téxico,
conforme a dose (CHERNICHARO, 2007).

2.4.6.1 Sais

Chernicharo (2007) aponta que a toxicidade causada por sais esta associada
com a concentracao do cation, caso o influente contenha uma concentragao inibitoria,
esta pode ser reduzida se um ion antagonista for adicionado ao sistema. Na TABELA

2 encontram-se as concentragdes inibitorias e estimulantes dos principais sais.

TABELA 2 - CONCENTRAGOES DOS PRINCIPAIS SAIS PARA DIGESTAO ANAEROBIA E SEUS
EFEITOS

Concentragao (mg/L)

Moderadamente

Cation Estimulante Fortemente inibitoria
inibitoria

Calcio 100 a 200 2.500 a 4.500 8.000

Magnésio 75 a 150 1.000 a 1.500 3.000

Potassio 200 a 400 2.500 a 4.500 12.000

Sddio 100 a 200 3.500 a 5.000 8.000

FONTE: McCarty (1964).

2.4.6.2 Amobnia

Normalmente a presencga de bicarbonato de aménia, resultante da digestao de
substratos ricos em proteina, constitui uma fonte de nitrogénio e atua como um tampao
nas mudancgas de pH (CHERNICHARO, 2007). No entanto, tanto o ion amonio (NH;")
como a amonia livre (NH;) podem se tornar inibidores em altas concentracdes
(TABELA 3). Estudos mostraram que uma concentracdo de amonia livre acima de
1.500 mg/L é inibitéria para os microrganismos metanogénicos, enquanto o nivel

maximo do ion amoénio é de 5.000 mg/L aproximadamente.
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TABELA 3 - EFEITOS DE DIFERENTES CONCENTRAGCOES DE AMONIA NA CO-DIGESTAO

Efeito
Sem efeitos Inibitéria para pH
Benéfico Téxica
adversos entre 7,4e 7,6
Concentragéao
50 a 200 200 a 1.000 1.500 a 3.000 Acima de 3.000
(mglL)

FONTE: McCarty (1964).

2.4.6.3 Sulfeto

A toxicidade por sulfeto se deve a reducgéao bioldgica de sulfatos e compostos
organicos que contém enxofre e também a degradagéo anaerdbia de substratos ricos
em proteinas (CHERNICHARO, 2007). Sulfetos na forma de H,S se tornam muito
téxicos em concentragdes acima de 200 mg/L. De acordo com McCarty (1964), dentre
as medidas que podem ser tomadas para reduzir a concentragao de sulfato a niveis
toleraveis estdo: (i) aumentar o pH para favorecer a dissociagdo do H,S; (ii) diluir o
influente; (iii) precipitar sulfetos utilizados sais de ferro; e (iv) aumentar a razéo

DQO/H,S0;~ para favorecer a liberagcao do H,S para a fase gasosa.

2.4.6.4 Metais

Elementos como crémio, cromatos, niquel, zinco, cobre, arsénio e cianetos sao
classificados como altamente toxicos mesmo em pequenas concentragbes. A
concentracdo da maior parte dos metais toxicos esta relacionada a concentracao de
sulfeto, devido a formagéo de sais insoluveis de sulfeto (CHERNICHARO, 2007).
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3 SIMULAGAO

A simulagdo do comportamento da digestdo anaerdbia é feita pelo emprego
de modelos matematicos, que sado abstragbes utilizadas para simular o
comportamento de um sistema em diferentes situag¢des. Dentre os tipos de modelo
utilizados estdo os mecanicistas e os empiricos.

Modelos mecanicistas sdo baseados nas leis bioldgicas, fisicas e quimicas
que governam o comportamento de um processo. Existem dois tipos de modelos
mecanicistas, o dinamico e o estatico. Os modelos estaticos utilizam parametros de
entrada constantes para predizer valores constantes dos produtos, enquanto os
modelos dinamicos sao utilizados para descrever um comportamento variavel no
tempo com base em um conjunto de equagdes diferenciais que representam balangos
de massa para varias substancias e microrganismos (ENITAN, 2017).

Ao longo do tempo, varios modelos foram propostos na tentativa de descrever
os sistemas de digestdo anaerdobia. Um dos primeiros foi proposto por Andrews
(1968), no qual foram considerados apenas: (i) as reagdes de consumo de acetato,
resultando na produgéao de metano; (ii) taxa de crescimento das bactérias, juntamente
com sua inibigao pelo pH.

Hill e Barth (1977) desenvolveram um modelo dindmico que considerou
relagdes de equilibrio do carbonato para calcular o pH mantendo o balango de massa
dos solidos volateis, acidos graxos volateis, solidos organicos soluveis, dois grupos
de bactérias, cations, nitrogénio e didxido de carbono. Os autores também levaram
em conta a inibicdo na atividade bacteriana causada pela amoénia e pelos acidos nao
ionizados.

Mosey (1983) propés um novo modelo visando explicar os caminhos de
producdo dos acidos graxos volateis e englobar a producdo de metano via
metanogénese hidrogenotrofica.

Angelidaki, Ellegaard e Ahring (1993) propuseram um modelo que incluiu uma
etapa hidrolitica quatro grupos bacterianos e doze elementos quimicos. O modelo
focou na inibigdo por aménia considerando uma descricdo detalhada dos efeitos do
pH e da temperatura na concentragdo de aménia livre. Alguns anos depois,
Angelidaki, Ellegaard e Ahring (1999) apresentaram um modelo ainda mais complexo,
no qual foram consideradas duas etapas hidroliticas, oito grupos bacterianos e

dezenove compostos quimicos.
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Batstone et al. (2002) propds o Modelo De Digestdo Anaerobia No.1 (ADM1
da sigla em inglés) que permite a simulagéo de processos anaerobios sob diferentes
estados e condigdes de operagdo. Este modelo dinamico € considerado o mais
completo, com grande acuracia em termos de dados, reagdes e calculos cinéticos,
além de ser o mais utilizado (NGUYEN, 2014).

Desde a sua data de langamento inumeros autores apresentaram
modificagdes do modelo ADM1 visando corrigir eventuais falhas ou adapta-lo a
diferentes necessidades. Neste trabalho sera adotado a implementagao proposta por
Rosén e Jeppson (2006), cuja equacdes, parametros e variaveis serdo detalhados na
proxima secgao. Esta versdao do ADM1 foi escolhida pois foi a com descricao (do
modelo, dos dados utilizados e resultados obtidos) mais bem detalhada encontrada

pela autora.

3.1 MODELO ADM1

Os processos simulados pelo ADM1 podem ser agrupados em trés tipos: (i)
bioquimicos, onde os microrganismos degradam a matéria organica soluvel ou
particulada por meio de reagdes catalisadas por enzimas intra ou extracelulares (ii)
fisico-quimicos, que se referem as associagdes e dissociagdes idnicas intrinsecas ao
equilibrio acido-base; e (iii) transferéncia de massa, que se referem a transferéncia
de massa entre as fases liquida e gasosa.

Os grupos de bactérias presentes no modelo sao: fermentadoras de agucar,
fermentadoras de aminoacidos, oxidantes de AGCC, oxidantes butirato e valerato,
oxidantes de valerato, metanogénicas acetoclasticas e metanogénicas
hidrogenotroficas (FIGURA 4).
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FIGURA 4 — PROCESSO ESQUEMATICO DA DIGESTAO ANAEROBIA NO ADM1

Particulas sdlidas e biomassa inativa

Compostos
inertes

Carboidratos Proteinas Gorduras

Acidos graxos de

Monossacarideos Aminoacidos ;
cadeia longa (AGCL)

—)l Propionato i I Valerato,

Butirato
2 A 4
Acetato E > H,
Morte
>  CH,CO,
- e —_ - — — v
Ac<dogenese Audpgenese a Acidogenese Acetogenese Acet.ogenese.a Metanogénese Metanogénese
a partir de partir de a partir de a partir do partir do butirato e ey ) e
A o G : acetocldstica hidrogenotroéfica
aclicares aminoacidos AGCC propionato valerato

FONTE: Adaptado de Batstone et al. (2002).

Os componentes soluveis englobam os aminoacidos, acidos graxos de cadeia
longa, monossacarideos, propionato, butirato, valerato, acetato, metano e diéxido de
carbono. No modelo os componentes soluveis sao representados pela letra “S”. A taxa
de variacdo de qualquer substancia soluvel ou particulada, no volume liquido do

digestor é dada pela equagéao (9).
Total = entrada — saida + acumulo

dSiigi _ QinSini _ doutStigi +y
dt Vliq Vliq

19 .
j=1PjVij Vi
COMO G, = Gour = q,entao:

dSiiqi _ q 19 .
TR (Sini—Siiqi) * Xjz1Pjvi; Vi

Onde:

Acetogénese Acidogénese Hidrélise Desintegragdo

Metanogénese
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p; € a taxa cinética do processo j em kgDQO m~3dia™";
v;,; € o coeficiente estequiomeétrico do componente i no processo j, que pode
serigual a: -1, ao Y; (yield de i) ou a (1-Y;);

Sin; € a concentragcdo do componente soluvel i que entra no digestor em kgCOD

Siiq,i € a concentragdo do componente soluvel i no interior do digestor em
kgCOD m~3;
Jin © Goyur SA0 as vazdes de entrada e saida, respectivamente, em m3dia™?;

Viiq € 0 volume do reator em m?.

No modelo os componentes particulados incluem: (i) as bactérias vivas que
participam do processo, bem como a massa formada por bactérias mortas; (ii)
carboidratos, proteinas e lipidios resultantes do processo de desintegracao; (iii)
matéria organica da alimentagdo. Os componentes particulados sdo representados
pela letra “X”. As equacgdes para componentes soélidos dissolvidos sao descritas de
forma semelhante as para os componentes soluveis, conforme descrito na equagéao
(10).

TR Kini—Xiiq) ¥ Xj21pjvij Vi (10)

Onde:

Xin; € a concentragdo do componente particulado i que entra no digestor em
kgCOD m~3;

Xiiq,i € @ concentragdo do componente particulado i no interior do digestor em
kgCOD m~3;

As demais variaveis foram definidas anteriormente.

As equacgbes na fase gasosa séo descritas conforme a equacéo (11) onde se
assume que o volume do gas é constante.

dSgas,i - _ AgasSgas,i + Viig

a T e P (11)




Onde:

fase gasosa em kmol m=3dia™?!.
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Sgas,i € @ concentragéo do gas i em kmol m3;

qgas € @ vazdo de gas em midia™;
Viiq © V4as S80 0s volumes da fase liquida e da fase gasosa do reator em m3;

pr,; € a taxa de transferéncia de massa do componente i da fase liquida para a

1

O digestor € modelado como um reator CSTR (sigla do inglés continuous

stirred-tank reactor), ou seja, um reator de tanque agitado com fluxo continuo no qual

normalmente se assume nao haver gradientes de concentragado, temperatura ou de

velocidade de reacdo em seu interior (FOGLER, 2011). A descricao do reator CSTR,

junto com as vazdes de entradas e saida, é esquematizada na FIGURA 5.

FIGURA 5 - REATOR CSTR MODELADO NO ADM1

Qgas
Sgas.i

Fase gasosa

FONTE: Adaptado de Batstone et al. (2002).

O modelo de simulacdo ADM1 é composto por 24 componentes que sao

apresentados na TABELA 4.
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Componentes Descrigéo Unidade
Ssu Monossacarideos (agucares) kgCOD.m™3
Saa Aminoacidos kgCOD.m™3
Sta Acidos graxos kgCOD.m™3
Sva Valeratos totais kgCOD.m™3
Spu Butiratos totais kgCOD.m™3
Spro Propionatos totais kgCOD.m™3
Sac Acetatos totais kgCOD.m™3
Sha Gas hidrogénio kgCOD.m™3
Scha Gas metano kgCOD.m™3
Sic Carbono inorgéanico kmol. m~3
Sin Nitrogénio inorganico kmol.m™3

S, Inertes soluveis kgCOD.m™3
X, Composto organico complexo particulado kgCOD.m™3
Xen Carboidratos kgCOD.m™3
Xpr Proteinas kgCOD.m™3
Xy Lipidios kgCOD.m™3
Xsu Degradadores de agucar kgCOD.m™3
Xaa Degradadores de aminoéacidos kgCOD.m™3
X4 Degradadores de valerato e butirato kgCOD.m™3
Xpro Degradadores de propionato kgCOD.m™3
Xgc Degradadores de acetato kgCOD.m™3
X Degradadores de hidrogénio kgCOD.m™3
X; Inertes particulados kgCOD.m™3

Fonte: de Batstone et al. (2002).

As notagbes dos parametros e das variaveis do modelo ADM1 utilizado séo
fornecidos na TABELA 5.

TABELA 5 - PARAMETROS E VARIAVEIS DO ADM1

Componentes Descrigao Unidade
Coeficientes cinéticos e estequiométricos
fij Rendimento da conversdo do componente j no KgCOD kgCOD™*
produto i
C; Quantidade de carbono presente no kmol C.kgCOD™1
componente i
N; Quantidade de nitrogénio presente no kmol N .kgCOD™?
componente i
p; Taxa de reagao do processo j varia
Y; Rendimento da convers&o de biomassa no kmol C.kgCOD™!
componente i
Kais Taxa de desintegragéo dia™?
knya,i Taxa de hidrolise do componente i dia™?
ke, j Taxa maxima de absorgéo do processo j dia™?
kgec Taxa de degradacao de biomassa pelo dia™?
degradador i
K j Coeficiente para 50% de inibigdo do processo j KgCOD. m™3
causada pelo inibidor i
Iy j Funcéo de inibicdo do processo j causada pelo -
inibidor i
Ks; Coeficiente de meia saturagéo do componente KgCOD m™3

1
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Kgi Constante de dissociagao acida do acido i kmol.m™3
PKgi Constante de equilibrio acido-base do acido i -
ko pi Constante acido-base cinética do acido / m3. kmol~3.dia™?
Ky Coeficiente da lei de Henry para o gas i kmol.m™3,bar~!
K, Constante ibnica para a 4gua kmol.m™3
k;, Coeficiente global de transferéncia de massa dia™?!
kp Coeficiente de resisténcia m3.dia~ 1. bar™?
R Constante universal dos gases bar. m3.kmol™t. K1
pHy. i Limite superior de pH para a absorgéo do -
componente i
pHy.; Limite superior de pH para a absor¢éo do -
componente i
Variaveis
Si Concentragcao do componente soluvel i KgCOD.m™3
X; Concentragéo do componente particulado i KgCOD.m™3
Pyas,i Presséo do gas i bar
Piim Pressé&o atmosférica bar
Toa Temperatura no digestor K
Thase Temperatura de referéncia K

FONTE: Nguyen (2014).

O modelo original apresentado por Batstone et al. (2002) possui 19 processos

bioldgicos, os quais s&o apresentados na TABELA 6.

TABELA 6 - EXPRESSOES CINETICAS PARA AS REACOES BIOLOGICAS DO ADM1

Processo

Taxa de conversao

Desintegragao
Hidrolise de carboidratos
Hidrdélise de proteinas

,01 = kdisXc
Py = knyacn Xen
Pz = khyd,pr Xpr

Hidrolise de lipidios Py = Knyai Xu
~ , —_ SS'U.
Absorcao de acucar Ps= Kmsui Xsulse
~ . o] —_— Saa
Absorgao de aminoacidos Pe= kmaa o5 Xaa Ise
S
~ - - fa
Absorc&o de acidos graxos Py = kmsa KsyatSra Xea I7
~ — Sva
Absorgao de valerato Py = Kmva "5~ Xva g
~ . — Sca
Absorgao de butirato Po = Kmea "o Xealao
Absorgéo de propionat = o pro 72— Xy |
SOr¢cao de propionato Pio m,pro Ks.pro+ Spro pro 110
~ — Sac
Absorgdo de acetato Pir™ Kmae o Xac I
~ . N — Sh2
=k —— X I
Absorgéo de hidrogénio Prp = Kmh2 g g Ahe 12
Decaimento de consumidores de =k X
agucar p13 dec,Xsy “*su

Decaimento de consumidores de
aminoacidos
Decaimento de consumidores de
acidos graxos
Decaimento de consumidores de
valerato e butirato
Decaimento de consumidores de
propionato

,014= kdec,Xaa Xaa
,015 = kdec,Xfa Xfa
p16 = kdec,Xm Xc4

,017: kdec,Xpro Xpro
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Decaimento de consumidores de

acetato Pig= Kaecxqe Xac
Decaimento de consumidores de — ¥
hidrogénio P19~ Kdecxp, Ah2

FONTE: Batstone et al. (2002).

As equacbes de (12) a (14) descrevem o efeito inibitério do pH (ROSEN;
JEPPSSON, 2006).

I — (pHLim,aa)kaa (12)
pi.aa (SH+)kaa + (pHLim,aa)kaa
I — (pHLim,ac)kaC (1 3)
ph.ac (SH+)kac + (pHLim,ac)kaC
I _ (PHyimpz2) " (14)
PHIZ ™ (Sy+)*n2 + (DHyimnz) 12
Onde:
_PHLLitPHyL,
pHyim; = 10 2

3
kaa

PHyL,aa—PHLLaa

3
koo =
PHyLac—PHLLac

3
kn, =

PHypLh2—PHLL h2

As equacdes utilizadas para expressar a inibicao dos processos que ocorrem
no ADM1 estdo agrupadas na TABELA 7.

TABELA 7 - PROCESSOS DE INIBICAO NO ADM1

Processo Funcao de inibicao
Inibicdo na absorgéo de
aminoacidos devido ao pH e ao
nitrogénio inorganico
Inibicdo na absorgao de acidos
graxos devido ao pH, hidrogénio e I,=
ao nitrogénio inorgénico
Inibicdo na absorgao de valerato e
butirato devido ao pH, hidrogénio e
ao nitrogénio inorganico
Inibicdo na absorgao de propionato
devido ao pH, hidrogénio e ao
nitrogénio inorgénico
Inibicdo na absorgao de acetato
devido ao pH, aménia livre e ao 111= Lyyac IingimInns
nitrogénio inorganico

15,6: IpH,aa IIN,lim

IpH,aa IIN,lithZ,fa

Iso= Lpnaa Tiniimlnzca

110 = pH,aa IIN,lithZ,pro




Inibicdo na absorgéo de hidrogénio
devido ao pH e ao nitrogénio
inorganico

Li2= Lunz Tinviim
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Inibigado do nitrogénio inorganico

_ 1
IIN,lim_ KsIN
1+—
SIN

Inibicdo na absorgéo de acidos

I ——1
h2,fa S
f 14—h2

graxos devido ao hidrogénio Kihafa
1
Inibicdo na absorcdo de valerato e Inaca = —<
butirato devido ao hidrogénio 1+5 h2
1h2,c4
1
Inibicdo na absor¢ao de propionato Inzpro = —
devido ao hidrogénio 1+t
Th2,pro
| 1
Inibigdo devido & amoénia livre nhs Sun3
14 e
Inh3

Inibigdo na absorgao de
aminoacidos devido a desabsorgao
de acetato e absorgao de
hidrogénio

Ihz,pro = IpH,ac IpH,hZ

FONTE: Batstone et al. (2002).

As equacoes (15) a (19) referem-se as mudancgas nas variaveis do modelo cujo
calculo é feito algebricamente (ROSEN; JEPPSSON, 2006).

_ RTqq
pgas,hz_ Sgas,hz 16

_ RTqq
pgas,ch4_ Sgas,ch4 64

'Ogas,coz = Sgas,coz RTad

P
Qgas = kp (Pyas = Pacm) 7=
atm
Onde:
Fyas = Pgasnz ¥ Pgas,cnatPgas,coz + Pgasnzo
6 1
Sy+ ='E+5’/92 + 4K,
Com:
Sac- Spro‘ Shu- Sva~
0 = Scat"' + th4+ - Shco3_ - gjl_ - 112 N 16uO B 21](;18 B San

Onde:

Snnat = Sin — Snns

As equacgdes de (20) a (22) expressam as taxas de transferéncia liquido-gas
que ocorrem no modelo (ROSEN; JEPPSSON, 2006).
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Prg = Prpz = kpa(Spz — 16KHrh2pgaS'h2) (20)
Pro = PT Ch4=kLa(Sch4 - 64KH.Ch4pgas,ch4) 1)
pT,lO = pT'CO2=kLa(SCOZ - KH,Congas,COZ) (22)

Onde:

Scoz = Sic— Shco_3

As equacdes de (23) a (28) expressam as relagdes de equilibrio acido-base que
ocorrem no ADM1 (ROSEN; JEPPSSON, 2006).

Pus = Kapva (Sva- (Kapa + Su+) = KapaSva) (23)
Pas = kavu (Sou=(Kapu + Su+) = KapuSpu) (24)
Pas = kappro (Spro- (Ka,pro + SH+) — KaproSpro) (25)
Pz = kasac (Sac-(Kaac + Sy+) = KaacSac) (26)
P10 = Kapcoz (Sncos- (Kacoz + Su+) = KacozSic) (27)
Pa11 = kapin (th3_(Ka,IN + SH+) - Ka,INSIN) (28)

As equagdes diferenciais (29) a (61) expressam as mudangas que ocorrem nas
variaveis do ADM1 no decorrer do tempo (ROSEN; JEPPSSON, 2006).

dssy — _4

2t~ 7y Sswin = Ss) + 0+ (1= fraidpy = ps (29)

SSea - ﬁq (Sagin = Saa) + P53 — Py (30)

dza = %iq (Stain — Sra) + fraup, — P, (31)

oot = 7 (Suain = Sa) + (1= Yaa) foaaaPs = Py (32)

= 2L (Spuin = Sou) + (1= Vo) fousuPs + (1= Yaa) fruaaly = P (33)



asyro
c;)t = Vq. (SPTO,l'Tl - Spro) + (1 - Ysu) fpro,sups + (1 - Yaa) fpro,aap6 +
liq
(1 - YC4) 0’54p8 - plO
4Sac = _4

dat qu (Sac,in = Sac) + (1= Yg) fac,sup5 + (1 —Yaa) fac,aap6 +
(1—=Yra) 0,70, + (1 —Yey) 0,310, + (1 —Yeu) 0,805 + (1 —

Yoro) 0,571 = oy

d
Z’ZZ = VL (Shz,in - Shz) + (1 - Ysu) th,sup5 + (1 - Yaa) th,aaPG +
liq
(1= Yra) 03p, 4+ (1 —Yy) 0,15p, + (1 —Yey) 0,29, + (1 —

Ypro) 0'43'010 = P27 Prg

ds ch4

dt = %lq (Sch4,in - SCh4) + (1 - Yac) p11 + (1 - YhZ) p12 - 'DT,9

dsic _ _a
dt Vliq

Pist Pzt Prg t 1)
Onde:
StOiChl = _Cxc + f:s‘l,chsI + fch,chpr + fli,chli + fxl,chxl
stoich, = —C.p, + Cgy,

stoichy = —Cp, + Cgq

stoichy, = —=Cy + (1 = fra11)Csu + frauiCra

StOiChS = _Csu + (1 - Ysu)(fbu,sucbu + fpro,sucpro + fac,sucac> + Ysucbac

(Sicin — Sic) — ZiZistoichyp, + stoichiz(p,, + p,, + pyc +

(34)

(39)

(36)

(37)

(38)
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StOiChG = _Caa + (1 - Yaa)(fva,aacva + fbu,aaCbu + fpro,aacpro + fac,aacac) + YaaCbac

stoich; = —Crq + (1 = Yq)0,7Cqc + YraCpac

stoichg = —Cpq + (1 — Y4)0,54Cy0 + (1 — Y4)0,31C,¢ + YesCpac

StOiChg = _Cbu + (1 - YC4)OJ8CaC + Yc4Cbac



stoichyy = _Cpro +(1- Ypro)0r57cac + YproCbac
stoichy; = —Cqc + (1 - Yac)Cch4 + Yo Chac
stoichy; = (1 — Yp2)Cena + Yn2Cpac

stoichyz = —Cpqae + Cyc

d
T %q (Sivin — Siv) — Ysu Npacps + (Nag = YaaNpac)pg +

YfaNbac Py + YeaNpac Pg — YeaNpac Py — YproNbac Pio ~ YacNpac P11~

YhZNbac ,012+ (Nbac - Nxc) 21'1213 P + (Nxc - fxl,chI - fsl,chI +

fpr,chaa)pl

d_tl - Fiq (SI,in - SI) + fsl,xcpl

dx,

i
dar Fiq (Xc,in - XC) - P + 1'1213pi

chh _

q
Tdr Fiq (Xch,in - Xch) + fch,xcpl - P,

prr —_ q

at Fiq (Xpr,in - Xpr) + fpr,xcpl - :03

dy,.
iz 4 oy X . -
dt Viig (Xll,m Xll) + flll,xcpl p4

AxXeu — 4

ac Fiq (Xsu,in - Xsu) + Ysup5 — P13

AXaq _ 4

dr Fiq (Xaa,in — Xaa) t+ Yaap6 — Py

Axrq _

q
at Fiq (Xfa,in - Xfa) + Y}ap7 - ,015

Axes _ 4

dt qu (Xc4,in - XC4-) + YC4p8 - YC4p9 - p16

(39)

(40)

(41)

(42)

(43)

(44)

(45)

(46)

(47)

(48)
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AxXpro _ q 49
d_pt - Viig (Xpro,in - Xpro) + Yproplo - p17 ( )
AxXge _ 4 _ . 50
T - Fiq (Xac,in Xac) + Yacpll p18 ( )
dx,, _ q 51
d_tz - qu (XhZ,iTl - Xfa) + Yh2p12 - p19 ( )
dx _q
d_tl - Fiq (Xl,in - XI) + fxl,xcpl (52)
dsva_ — —
dar TPpa T T kA,Bva [Sva- (Ka,va + SH*’) — KavaSva (53)
ds
5: = _pA,5=_ kA,Bbu [Sbu‘ (Ka,bu + SH+) - Ka,bquu (54)
Spro= _ _ 55
Zto Pae =~ kA,Bpro [Spro‘ (Ka,pro + SH*') - Ka,pTOSPTO (55)
dsac_ —_ —_
dt _pA,7 - kA,Bac [Sac' (Ka,ac + SH+) - Ka,acSac (56)
ds co o
i:its _,OA 10— kA,BcoZ [ShCO3_ (Ka,coz + SH+) - Ka,coZSIC (57)
dsn - _ _
% = TPy kapin [th3-(Ka,1N + SH+) — Ko inSin (58)
ds 0 Vi (59)
gas,h2 _ Ygas lig
—at Vgas Sgas,hz - pT,hZ Vgas
dsgas,ch4 — ans S _ Vliq (60)
dt - Vgas gas,ch4 pT,ch4 Vgas
dsgas,coz _ Qgas Viig (61)
—a % Sgas,coz - pT,coZ %

3.2 DADOS DE ENTRADA DA SIMULACAO

De acordo com Huete et al. (2006), um dos pontos chave para o sucesso da
aplicagao de um modelo matematico para descrever um bioprocesso como o ADM1 é

obter uma boa caracterizacdo dos influentes, especialmente no caso de influentes
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complexos. Segundo Girault et al. (2012), desde a publicagdo do ADM1 inumeros

métodos foram desenvolvidos visando desenvolver um método que distribui

corretamente a demanda quimica de oxigénio entre as variaveis de entrada requeridas

pelo modelo. Ainda de acordo com Girault et al. (2012), as metodologias comumente

utilizadas para a caracterizagao dos substratos séo:

a)

b)

Andlise fisico-quimica: método que utiliza fracionamento bioquimico,
analise de acidos graxos volateis e extragdo de fibras para dividir a
demanda quimica total de oxigénio em cada uma das variaveis de
entrada do ADM1;

Analise elementar: método no qual a composicdo elementar dos
substratos (C, H, O, N e P) é utilizada para melhorar adaptar o
fracionamento bioquimico, obtido pelo método anterior, com as
caracteristicas do ADM1;

Método respirométrico: identifica as fragdes da demanda quimica de
oxigénio dos substratos, bem como o0s parametros cinéticos
associados com associados com sua degradacdo, com base na
interpretacdo das curvas da taxa de produgdo de metano durante a

degradacgao anaerobica do substrato.
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4 OTIMIZAGAO DAS RAZOES DE MISTURA DA CO-DIGESTAO: UMA
REVISAO DA LITERATURA

O objetivo desta revisao foi levantar quais os métodos mais utilizados na
resolucdo do problema de encontrar as melhores proporgdes de substratos para
alimentar um co-digestor. A pesquisa foi feita na plataforma Web of Science com a
utilizacado dos seguintes termos de pesquisa: (ti = co-digestion mixture ratio) or (ti =
co-digestion optimization), o que resultou em noventa artigos, dos quais foram
selecionados aqueles que tratavam especificamente de encontrar as melhores razbes
em uma mistura utilizada como alimentagdo de um co-digestor. Os doze artigos

selecionados sao apresentados no QUADRO 3.

QUADRO 3 - ARTIGOS SELECIONADOS NA REVISAO DE LITERATURA

Autoria Titulo

The organic waste fractions ratio optimization in the anaerobic co-

Momcilovi¢ et al. (2018) ] ] ) ] ]
digestion process for the increase of biogas yield.

. Fuzzy multi-objective optimization case study based on an anaerobic
Choi e Park (2018) ) ) )
co-digestion process of food waste leachate and piggery wastewater

Garcia-Gen, Rodriguez e Optimisation of substrate blends in anaerobic co-digestion using

Lema, (2014) adaptive linear programming

Modeling and optimization of biomethane production from solid-state
Saghouri et al. (2020) anaerobic co-digestion of organic fraction municipal solid waste and
other co-substrates

Wolf, McLoone e Biogas plant optimization using genetic algorithms and particle swarm

Bongards (2008) optimization

Application of a mixture design to identify the effects of substrates
Kashi et al. (2017) ratios and interactions on anaerobic co-digestion of municipal sludge,

grease trap waste, and meat processing waste

Maximizing biogas production by pretreatment and by optimizing the
Lee et al. (2019) ) . ] ) ) ]
mixture ratio of co-digestion with organic wastes.

Anaerobic co-digestions of agro-industrial waste blends using mixture
Rahman et al. (2019) ]
design.

Experimental design of mixture for the anaerobic co-digestion of
Rao e Baral (2011)
sewage sludge.

Statistical optimization of mixture ratio and particle size for dry

Cho et al. (2013) co-digestion of food waste and manure by response surface

methodology.
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Evaluation of two statistical methods for optimizing the feeding
Wang et al. (2013) composition in anaerobic co-digestion: Mixture design and central

composite design.

Modeling and optimization of anaerobic codigestion of potato waste
Jacob e Banerjee (2014) and aquatic weed by response surface methodology and artificial
neural network coupled genetic algorithm.
FONTE: A autora (2021).

4.1 METODOS DE OTIMIZACAO

Os métodos de otimizagao visam encontrar a melhor solugao possivel, ou algo
que se aproxime desta, que solucione um problema levando em conta um conjunto de
restricbes. A resolugdo de um problema de otimizagao pode ter um ou mais objetivos
que podem ser maximizar ou minimizar um conjunto de variaveis.

Para escolher a razdo 6tima de diferentes residuos organicos em uma mistura
que resulta na producdo maxima de biogas, MOMCILOVIC et al. (2018) desenvolveu
um modelo matematico utilizando otimizagdo multi-objetivo que foi resolvido atraves
de programacéo linear. Como restricdo os autores definiram limites para a razdo C/N
e um conteudo minimo de lignina no substrato.

Choi e Park (2018) utilizaram otimizagdo multi-objetivo e légica fuzzy para
adequar as concentragdes dos substratos: lixiviado de residuos alimentares, aguas
residuais de suinos, carbonato de calcio e cloreto de sodio; de forma a aumentar a
producao de metano ao mesmo tempo em que os custos operacionais sao diminuidos.

Dependendo da complexidade computacional do problema, sua resolucao
pode ser feita de maneira exata por meio de técnicas como programacéao inteira, linear
ou mista. Garcia-Gen, Rodriguez e Lema, (2014) desenvolveram um método de
otimizagcado baseado em programacao linear para encontrar a mistura 6tima para que
se obtenham taxas de produg¢do de metano elevadas, para atingir maior eficiéncia na
remocao de DQO e atender a qualidade do biogas garantindo a estabilidade da
operagao.

Problemas muito complexos geralmente requerem a utilizagdo de técnicas
denominadas metaheuristicas para a sua resolugdo. O algoritmo Genético € um tipo
de metaheuristica que imita os mecanismos da sele¢do natural de Darwin para
selecionar as melhores respostas para um problema. Este método foi utilizado no

trabalho de Saghouri et al. (2020), que utilizou redes neurais para modelar a co-
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digestéo e algoritmo genético para encontrar a melhor combinacao de trés substratos
(residuos sodlidos urbanos, esterco bovino e lodo de esgoto) que resultaria na
produgao maxima de biogas.

Outro exemplo de aplicagéo foi encontrado em Wolf, McLoone e Bongards
(2008), onde os autores compararam o desempenho de enxame de particulas e de
algoritmos genéticos na melhoria da producdo de metano, levado em conta restricoes
como a quantidade total de sélidos e a carga orgéanica; os autores chegaram a
conclusao de que enxame de particulas € a melhor opg¢ao para essa aplicacao.
Enxame de particulas € uma metaheuristica que imita a maneira com que animais

como passaros e peixes se comportam em relagdo a procura de alimentos.

4.2 METODOS ESTATISTICOS

A primeira etapa para a utilizagdo dos métodos estatisticos para a analise de
misturas é a escolha do tipo de planejamento de mistura que sera utilizado. O
planejamento de mistura trata do processo de delinear o experimento de forma com
que sejam coletados dados apropriados para analise estatistica, possibilitando a
elucidacao das relagdes entre as variaveis do processo e a variavel resposta (SAHOO;
BARMAN, 2012). Em seguida, é necessario definir um modelo estatistico adequado
para descrever as variaveis de resposta em termos das proporg¢des dos ingredientes.
Os modelos estatisticos utilizados sdo baseados nos polinbmios candnicos

apresentados por Scheffé (1958) e serdao apresentados a seguir.

Modelo aditivo ou linear

E o modelo mais simples dentre os modelos, aqui ndo sdo consideradas
interacdes e os experimentos sao realizados com os componentes puros apenas. A
equacao (62) é utilizada para dois componentes e a equacao (63) para trés (BARROS
NETO et al., 2010).

Y =byx;+byx, (62)

y = by x1 + by x; + b3 x5 (63)
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Onde y é o valor experimental da resposta; b; = b, + b; comi=1,2,3; by = 1
e b; sdo os parametros do modelo que representam a resposta prevista no veértice
onde x; = 1.
Modelo quadratico
Consiste na adicdo de um terceiro termo, uma mistura binaria qualquer, ao
modelo linear para considerar interagdes entre os componentes, sugere-se que a
mistura possua os componentes em partes iguais. A equacgao (64) é utilizada para
dois componentes e a equagao (65) para trés (BARROS NETO et al., 2010).
Y = b1 x1 + by x; + by, x1%; (64)
Onde b; =by+ b; + bycomi=1,2ebj, =bi, + by + by,
Y =bi xy + by x; + b3 x3 + bip x1X; + biz X1X3 + b33 X5x3 (65)

Ondeb;=b0+ bi+biieb;j=bij+ bii+bij0ml.=1,2,3ei¢j

Os termos b;g,, bi; e b;; s&0 positivos se existe um efeito sinérgico entre os

componentes e negativos quando o efeito é antagénico (SCHEFFE, 1958).
Modelo cubico completo

Leva em consideracdo a interacdo entre trés componentes, € expresso
matematicamente pela equagao (66) (BARROS NETO et al., 2010).

Y = by xq + by xy + by x3+ bip XX, + b3 X1X3 + by3 Xpx5 + (66)
* * * *
dip X1x5(x1—x3)+ diz X1X3(x1—X3) + d33 X2X3(X2—X3) * byp3 X1X5X3

Modelo cubico especial
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E a simplificacdo do modelo cubico completo, sendo o mais utilizado, pois
apresenta apenas um termo a mais que o modelo quadratico, determinado pelo
experimento com a mistura composta por todos os componentes na mesma
proporcdo. E expresso matematicamente pela equacéo (67) (BARROS NETO et al.,
2010).

PO * * * * *
Yy = bi x; + by x; + by X3 + bi, x;X, + biz x1X3 + by3 Xpx3 + (67)

*
biz3 X153

Onde: b; =y;; bj; = 4y;j — 2(¥; + ¥;j) € bizz = 27y133 — 12(y12 + Y13 + Y23) +
3(ys +y2 * y3).

4.2.1 Rede simplex (Simplex lattice)

O planejamento rede simplex (do inglés simplex lattice design), procura coletar
dados em pontos distribuidos homogeneamente por toda a regido simplex formando
uma rede, a quantidade de pontos de coleta depende do grau do polinbmio
(SCHEFFE, 1958). Primeiramente deve-se escolher o grau m do polindémio que sera
capaz de descrever a variavel de resposta da mistura de g componentes com
precisao; em seguida, sdo determinados os pontos de estudo e obtidos os dados da
variavel de resposta nestes pontos, por ultimo, o resultado € ajustado ao polinbmio
(CORNELL, 2002). A quantidade de pontos € definida pela andlise combinatéria

(q + z h 1), onde cada componente deve ser ensaiado em (m + 1) niveis igualmente

espacgados entre zero e um, além das possiveis combinagdes dos componentes em
diferentes proporgées (CORNELL, 2002).

Esse tipo de planejamento é geralmente utilizado quando se tem um
conhecimento prévio de como a propriedade que esta sendo estudada pode se
relacionar com os constituintes da mistura, facilitando na definicdo do grau do
polinémio (SCHEFFE, 1963). Na FIGURA 6 s&o apresentados os pontos utilizados em

um experimento rede simplex para trés componentes.
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FIGURA 6 - PONTOS DO PLANEJAMENTO REDE SIMPLEX

X1 = 1
(1,0,0)

(1/2, 1/2,0) (1/2,0,1/2)

(0,1,0) ® (0,0,1)
Xz = (0, 1/2, 1/2) x3=1

FONTE: A autora (2021).

Kashi et al. (2017) utilizou o experimento rede simplex para selecionar a melhor
razao de mistura dos componentes: lodo de esgoto, residuos de caixa de gordura e
residuos do processamento de carne, além de elucidar efeitos sinergéticos e

antagonistas na produgao de metano.

4.2.1.1 Centroide simplex

O planejamento centroide simplex foi apresentado por Scheffé (1963) como
uma alternativa ao experimento rede simplex nos casos em que o pesquisador ndo
dispde do conhecimento prévio sobre como os componentes da mistura interferem na
propriedade em estudo, pois existe apenas um polindmio a ser aplicado ao modelo
dependendo apenas da quantidade de elementos na mistura (CORNELL, 2011).

No total, sdo ensaiados (2q — 1) pontos: g pontos referentes aos componentes
puros, (g) permutagoes de (1/2, 1/2, 0, ..., 0), (g) permutacdes de (1/3, 1/3, 0, ...,0) e

assim por diante até o ponto (1/q, 1/q, ..., 1/q) referente ao centroide geral da regido
simplex (CORNELL, 2011).
Na FIGURA 7 sédo apresentados os pontos utilizados em um experimento

centroide simplex para trés componentes.
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FIGURA 7 - PONTOS DO PLANEJAMENTO CENTROIDE SIMPLEX

Xy = 1
(1,0,0)

(1/2, 1/2,0) (1/2,0,1/2)

®
(1/3,1/3,1/3)

(0,1,0) [ ] (0,0, 1)
x=1 (0,1/2, 1/2) x=1

FONTE: A autora (2021).

Lee et al. (2019) aplicou experimento simplex-centroide para determinar as
razdes 6timas de mistura para co-digestao de residuos de comida, esterco e lodo de
esgoto, as variaveis de resposta utilizadas foram a producéo de metano e a remocgao
de solidos volateis.

Ja Rahman et al. (2019) utilizou experimento simplex-centroide para planejar
a composigao de dois conjuntos de mistura, um contendo excrementos de aves com
bagaco de cana-de-agucar e lama; e outro consistindo em restos de beterraba e lama.

Rao e Baral (2011) utilizaram experimento simplex-centroide para encontrar a
mistura 6tima que maximiza a produgao de biogas, foram analisados dois conjuntos
de mistura, contendo lodo de esgoto, esterco bovino e residuo de jardinagem; e lodo

de esgoto, esterco bovino e residuo da produgao de suco de frutas.

4.2.1.2 Design compdsito central

Como um experimento fatorial de trés niveis gera uma grande quantidade de
pontos experimentais, métodos alternativos foram desenvolvidos para reduzir o
namero de experimentos necessarios € ao mesmo tempo resultar em informacoes
similares; dentre estes experimentos esta o design compadsito central (DCC) (GILES;
MOUNT; WAGNER, 2004).

O design compdsito central é frequentemente usado para construir um
polinbmio de segunda ordem para a variavel resposta sem utilizar um experimento
fatorial completo. Para estabelecer os coeficientes de um polinbmio com termos

quadraticos, o experimento deve ter pelo menos trés niveis de cada fator. No DCC
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existem trés pontos diferentes: pontos fatoriais, centrais e axiais. Os pontos fatoriais
(FIGURA 8) sao vertices do cubo n-dimensional que vém do experimento fatorial
completo ou fracionario, onde os niveis dos fatores sédo codificados em -1, + 1
(SAHOO; BARMAN, 2012).

FIGURA 8 - DESIGN COMPOSITO CENTRAL COM TRES FATORES

(1,1,1)

(-1,1,-1)

{-1,0,0) (0,0,0) ) ~

O —=- - >3
l// |
: L'L'Li-_])"——'—— (1.-1,1) 1
» |
| 2 10,0, -t} |
| s
(e (0, -, 0)
L S (1,-1,-1)

Fonte: Sahoo e Barman (2012).

O ponto central € o ponto no centro do espago do projeto. Os pontos axiais
estdo localizados nos eixos do sistema de coordenadas simetricamente em relacao
ao ponto central a uma distancia a do centro do projeto (SAHOO; BARMAN, 2012).

Cho et al. (2013) utilizou experimento compdsito central para selecionar a
melhor mistura para a co-digestao a seco de residuos alimenticios e esterco, a variavel
de resposta utilizada foi a producado de metano.

Para investigar a factibilidade dos métodos experimento simplex-centroide e
experimento composito central na otimizacdo da composicdo da alimentacdo de um
co-digestor, Wang et al. (2013), analisaram diferentes misturas, utilizando a produgao
de metano como variavel de resposta. Os autores concluiram que ambos os métodos
sao adequados.

Jacob e Banerjee (2014) compararam duas técnicas de otimizagao:
experimento compdsito central e redes neurais acopladas com algoritmos genéticos,
visando solucionar o problema de acidificagao na co-digestao de residuos de batata e
Pistia stratiotes. As variaveis independentes utilizadas foram concentracdo do
substrato e do in6culo e proporcado de Pistia stratiotes na mistura. Os autores

concluiram que redes neurais foram mais eficientes.
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4.3 CONCLUSAO DA SECAO

Pode-se concluir que métodos de ambas as categorias foram utilizados com
frequéncia similar, sendo sete artigos que empregaram métodos estatisticos e cinco
que utilizaram metodologias de otimizacdo. No entanto os métodos estatisticos
apresentam as seguintes desvantagens:

e Demandam um planejamento de experimentos prévio;

e E necessario um modelo que relacione adequadamente a variavel
resposta e as variaveis independentes;

e Podem requerer conhecimento prévio da relagdo entre a propriedade
estudada e os constituintes da mistura.

Dessa forma, optou-se por utilizar métodos de otimizacéo para a resolucéo do

problema de encontrar as misturas ideais que irdo alimentar um co-digestor anaerobio.
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5 OTIMIZAGAO MULTI-OBJETIVO

Em problemas mono-objetivo procura-se maximizar ou minimizar uma variavel
especifica. Nestes casos, otimizar consiste em encontrar a melhor solugéo possivel,
ou algo que se aproxime desta, que solucione o problema levando em conta seu
conjunto de restricdes.

No entanto, quando ha a necessidade de potencializar simultaneamente dois
ou mais objetivos, que frequentemente sdo conflitantes entre si, a otimalidade equivale
a definida por Pareto (1964 ), na qual uma solugao é étima se nao existir outra solugao
factivel capaz de diminuir um critério sem causar um aumento simultdneo em ao
menos outro fator. Consequentemente, a solu¢ao destes problemas nao produz uma
unica resposta, mas um conjunto delas (chamado conjunto 6timo de Pareto) onde os
resultados se distinguem por atenderem proporc¢oes diferentes de cada objetivo. As
solucdes contidas neste conjunto sdo chamadas de nao dominadas e atendem aos
seguintes critérios: i) ndo sao piores que nenhuma outra solugao conjunto em relagao
a todos os objetivos; ii) sdo melhores que as outras solugbes em pelo menos um
objetivo. O grafico obtido a partir das solu¢gées ndo dominadas é chamado de fronteira
de Pareto (COELLO; ZACATENCO, 2006). Um exemplo de fronteira de Pareto é
ilustrado na FIGURA 9.

FIGURA 9 - EXEMPLO DE FRONTEIRA DE PARETO

+ Fronteirade Pareto

Objetivo 2
°

° e o e Solugdesdominadas

Objetivo 1

FONTE: A autora (2021).
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Algoritmos evolutivos sdo uma boa alternativa para resolver problemas de
otimizacdo multi-objetivo, pois conseguem lidar com um conjunto de possiveis
solugdes de forma simultdnea, permitindo que varias solugdes do conjunto étimo de
Pareto sejam encontradas executando o cddigo computacional uma unica vez
(ABBASS; SARKER, 2002). Dentre estes algoritmos esta o Algoritmo Genético de
Classificagao por Nao Dominancia Il, que foi o escolhido para resolver o problema de

otimizagao multi-objetivo deste trabalho e sera detalhado na préxima secgao.

5.1 ALGORITMO GENETICO

Visa reproduzir o mecanismo de selegdo natural onde o individuo mais
adaptado da populagao sobrevive. Nos algoritmos genéticos, ao invés de individuos
temos solugdes distintas para o problema em questéo e considera-se um conjunto de
solugdes no lugar da populagdo. Os mecanismos empregados na selecdo das
melhores respostas para o problema assemelham-se aos do processo biolégico: duas
solugdes selecionadas da populagdo, de acordo com um critério especifico, geram
uma nova solugao através do intercambio de suas caracteristicas (processo chamado
de crossover), durante a geragao dos individuos da nova populagao alguns atributos
das solugbdes sao alterados propositalmente (processo chamado de mutagéo) ou
clonados (processo chamado de elitismo). O processo de geragcdo de novas
populacdes se repete por um numero pré-determinado de vezes ou até que nao
ocorram mais melhorias nas solugdes. Os principais componentes relativos aos
algoritmos genéticos apresentados por Talbi (2009) sdo os seguintes:

e Representacdo: aqui, um cromossomo representa uma solug¢ado para o
problema, enquanto as variaveis de decisdo sdo equivalentes aos
genes. Os valores possiveis de uma variavel de decisdo sao os alelos.
Ja o termo locus se refere a posigao de cada variavel de decisao (gene)
em uma solugao do problema (cromossomo);

¢ Inicializagdo da populacao: dentre as varias formas de inicializagao
podemos citar a geragao aleatdria, diversificagdo sequencial (onde a
populacao é formada por amostras uniformemente retiradas do espaco
de busca), inicializacdo heuristica (a populagdo é inicializada

utilizando-se uma heuristica como, por exemplo, a busca local);
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o Estratégia de selecdo: visa selecionar as melhores solugbes para
formarem a proxima geracdo. Dentre os métodos comumente
empregados estdo o meétodo da roleta, amostragem estocastica,
selegao por torneio e selegdo baseada em classificagéo;

o Estratégia de reprodugdo: consiste em escolher mecanismos
adequados de mutacédo e crossover. As mutagdes ocorrem segundo
uma determinada probabilidade e proporcionam pequenas mudangas
em um determinado individuo, elas podem ser produzidas, por
exemplo, pela substituicdo do valor de um gene por um valor aleatério
ou pela troca aleatoria da posicdo dos genes. Ja o crossover consiste
em possibilitar que a nova geragao herde carateristica de seus
progenitores, onde um novo individuo é criado permutando segmentos
dos cromossomos dos pais. Existem diversas abordagens para a forma
com que os segmentos serdo permutados, uma delas é a escolha
aleatoria dos segmentos de troca;

o Estratégia de substituicdo: consiste em determinar quais individuos iréao
formar a nova populagéo, dentre as abordagens estao a substituigao
total (onde a nova geragdao € formada inteiramente por novos
individuos), elitismo (seleciona os melhores progenitores e os melhores
filhos) e substituicdo estacionaria (onde a populagédo atual € gerada

pela substituicdo dos piores individuos da geragao anterior).

5.1.1 Algoritmo Genético de Classificagdo por Nao Dominancia

O Algoritmo Genético de Classificagdo por Nao Dominancia (NSGA), proposto
por Srinivas e Deb (1994), é uma variagao do algoritmo genético para a resolucao de
problemas multi-objetivo. Nesta abordagem os individuos sao classificados, com base
na ndo dominancia, em diferentes categorias antes que a selecdo seja efetuada.
Todos os individuos ndo dominados devem permanecer na mesma categoria e o
processo continua até que todos os individuos sejam classificados. Devido a baixa
eficiéncia do NSGA, Deb et al. (2002) propuseram um novo algoritmo, o Algoritmo
Genético de Classificagdo por Nao Dominancia Il (NSGA-II) que, além de levar em

conta a dominancia das solugdes, também considera a densidade de solugdes na
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vizinhanga de uma solugéo particular (distancia de agrupamento) como critério de
selecao.
O funcionamento do ranking de ndo dominancia proposto por Deb et al. (2002)

pode ser descrito da seguinte forma:

Variaveis:
S € uma matriz onde cada linha S[p] armazena as solugdes dominadas por
cada uma das solugdes p encontradas;
F é a matriz onde cada linha F[i] armazena as solugbes que compdem a
fronteira i;
N é o vetor onde as posigdes N[p] armazenam o numero de solugdes que

dominam cada solugéo p.

Inicio:
Para cada solugao p faga:
Inicialize S[p] como um vetor vazio;
Inicialize N[p] como zero.
Para cada solugéo g # p faga:
Compare os valores de cada valor das fungdes objetivo e verifique
se a solucéo p domina a solugao gq;
Caso a solugao p domine g, entdo adicione a solugéo q ao vetor
S[pl;
Caso a solugdo q domine a solucéo p, adicione 1 ao valor de N[p].
Fim.
Se N[p] =0:
Adicione p ao vetor F[i] onde i =0.
Fim.
i =0;

Enquanto o vetor fronteira F[i] nao for vazio faga:
Inicialize um vetor vazio Q;
Para cada soluc&o p no vetor F[i]:
Para cada solug&o no vetor S[p]:
N[p] =N[p] -1,
Se N[p] =0:
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Adicione q ao vetor Q.
Aumente o valor de i;
Adicione o vetor Q na linha i da matriz F.
Fim.
Retorne a matriz F.

Fim.

O mecanismo de distancia de multiddo visa assegurar a diversidade das
solugdes em cada fronteira, privilegiando as solu¢gdes mais espalhadas no espago de

busca. O calculo da distancia é feito da seguinte forma:

Variaveis:
D é o vetor que armazena a distancia de multiddo de cada solugdo p em uma
fronteira i;
Sy € o vetor que armazena os valores dos objetivos f = 1..n de cada p em
uma fronteira i, ordenados de forma crescente.
Inicio:
Para garantir que as solugdes p que estdo nos limites da fronteira i sejam
sempre selecionadas defina D[0] = D[z] = oo, onde z € a ultima posi¢do no
vetor D,
Para as demais solugdes p que nao estdo nos limites da fronteira i faga:
Inicialize os valores no vetor D destas solugbes como sendo igual a zero;
Para cada fungao objetivo f, sobrescreva o valor da distancia definida
anteriormente utilizando a seguinte férmula:

D[p] +(Slp +11=S[p —1])
max (Sy) — min (Sf)

D[p] =

Fim.
Fim.
Retorne o vetor D.

Fim.

Dessa forma, entre duas solug¢des pertencentes a diferentes fronteiras, aquela

na melhor fronteira é escolhida. Ja no caso de ambas as solug¢des pertencerem a
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mesma fronteira, aquela que esta em uma regido menos densa sera escolhida (DEB
et al. 2002).

ApOs os genitores da proxima geragcao serem escolhidos, a populacgéao filha é
gerada por meio de cruzamento e mutagao. O pseudocddigo do algoritmo completo €

apresentado abaixo:

Inicio:
Inicialize aleatoriamente uma populagaéo P, com tamanho N,
Calcule os valores das funcdes objetivo para cada individuo;
Classifique os individuos da populacédo com base na nao dominancia;
Até que o numero maximo de geragdes nao seja atingido faga:
Gere uma nova populagao:
Selecione os novos genitores com base na classificagéo e na
distancia de multidao;
Crossover e mutacao;
Calcule os valores das fungdes objetivo para cada individuo.
Una a populagao genitora e a populagao filha;
Classifique os individuos da populagao com base na nao dominancia;
Crie as fronteiras de Pareto ndo dominadas;
Calcule a distancia de multidao para os pontos de cada fronteira;
Fim.
Retorne a fronteira de Pareto;

Fim.
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6 METODOLOGIA

Nesta secdo sdo apresentados o modelo de simulagdo da co-digestéo, o
modelo de otimizagdo, o método de resolugdo das equacgdes diferenciais relativas a
simulagao e todos os valores dos parametros necessarios.

Primeiramente, o comportamento da producdo de metano e da estabilidade
mediante a variagao das proporcdes dos componentes foi estudado detalhadamente
simulando-se inumeras misturas diferentes.

Em seguida, o NSGA-Il foi utilizado para gerar misturas compostas por
diferentes proporg¢des de lama, esterco e lodo. Depois, cada mistura foi usada como
entrada da simulacgao, feita usando o modelo ADM1. Os resultados da simulacéo
forneceram a producdo de metano e as concentragdes usadas para calcular o indice
de estabilidade, cujo calculo sera apresentado na seg¢ao 6.2. Por ultimo, comparou-se
a saida do NSGA-Il com o comportamento da mistura a fim de verificar a otimalidade
das respostas. Na FIGURA 10 é fornecida uma esquematizagdo da metodologia

desenvolvida.

FIGURA 10 - ETAPAS DA METODOLOGIA
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FONTE: A autora (2021).
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6.1 SIMULACAO DA CO-DIGESTAO

Zaher et al. (2009) generalizaram o modelo ADM1 para considerar a
degradacao de dois ou mais residuos que: (i) sao diferentes em composigao; (ii)
possuem diferentes fragbes de carboidratos, proteinas, lipidios e inertes; e (iii) tém
diferentes taxas de hidrolise de carboidratos, proteinas e lipidios. Ainda conforme
Zaher et al. (2009), a seguinte adaptagdo ao ADM1 foi proposta: (i) considerar a
hidrélise de carboidratos, proteinas e lipidios de cada residuo em reatores separados;
(ii) os produtos da hidrolise sdo combinados e usados como entrada para um unico
reator de digestao onde todas as reacdes bioldgicas do ADM1 sao ativadas; e (iii) as
fragdes ndo hidrolisadas ou ndo desintegradas nao sofrem alteragdes no reator de
digestéo, ja que a cinética de hidrélise no reator de digestdo € aplicada apenas aos
biossolidos (bactérias mortas) em decomposicdo. O diagrama esquematico

desenvolvido para simulagado de co-digestao € apresentado na FIGURA 11.

FIGURA 11 - DIAGRAMA DA SIMULAGAO DA CO-DIGESTAO
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FONTE: A autora (2021).



64

A unica diferenga entre a abordagem de co-digestao descrita por Zaher et al.

(2009) e este trabalho é que a desintegrac&o ocorreu nos reatores de hidrolise.

6.2 ANALISE DE ESTABILIDADE

Cook et al. (2017) propés uma ferramenta de avaliagdo de estabilidade
baseada em sete indicadores comumente utilizados: composicdo do biogas, pH,
alcalinidade, amoénia livre, acidos graxos volateis (AGV) totais, aménio e acidos graxos
de cadeia longa. O principal resultado da ferramenta proposta € a pontuacdo de
estabilidade do digestor, que representa a estabilidade geral do processo com base
nas informagdes fornecidas por cada indicador de estabilidade. A pontuacédo de
estabilidade do digestor varia de zero, correspondendo a um digestor completamente
instavel, a um, correspondendo a um digestor altamente estavel. Na TABELA 8 séo

fornecidos os intervalos de valor de cada indicador.

TABELA 8 - VALORES ADOTADOS PARA OS INDICADORES DE ESTABILIDADE

Indicador de Valores

estabilidade Unidades estaveis Fontes
Composigao do % metano (por - (Ferrer et al., 2010; Tchobanoglous et
s Minimo 55
biogas volume) al., 2003)
) _ (Ferrer et al., 2010; Grady et al., 2011;
PH ) 6.1-83 Tchobanoglous et al., 2003)
(Alvarez et al., 2010; Astals et al., 2012;
Alcalinidade’ g CaCOs/L 2-20 Murto et al., 2004; Tchobanoglous et al.,

2003)

(Chen et al., 2008; Parameswaran e
Amonia livre2 mg NH; — N/L Maximo 200 Rittmann, 2012; Tchobanoglous et al.,
2003; Wang et al., 2012)

Acidos graxos (Ferrer et al., 2010; Hill et al., 1987;

volateis mg COD/L Maximo 3250 Kusowski et al., 2013)
A g + . (Parameswaran e Rittmann, 2012;
Amonio mg NHy = N/L Maximo 5000 Tchobanoglous et al., 2003)
Acidos graxo de mg COD/L Méaximo 1400 (Neves et al., 2009; Salminen et al.,

cadeia longa 2000)

FONTE: Adaptado de Cook et al. (2017).
As concentragées dos componentes marcados foram obtidas pelas equacdes: ' (61 x Sp.03-)/1,22
217,031 X th3— 3 (SIN = Tlh.3_) X 18,031
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Para calcular a pontuacéo de estabilidade do digestor, uma fungéo escada foi
desenvolvida para identificar as cinco classificacbes de estabilidade em cada
indicador: altamente estavel (classificagao de 1,0), limite estavel (classificagao de 0,5),
completamente instavel (classificagao de 0,0), entre altamente estavel e limite estavel
(classificacéo de 0,75), e entre limite instavel e completamente instavel (classificagao
de 0,25); em seguida, o valor final da pontuacao de estabilidade é obtido pela média
dos valores dos sete indicadores de estabilidade. Um exemplo de calculo seria: tanto
um digestor com pH igual a 6,7 (110% do limite inferior de estabilidade, que é igual a
6,1) como um de pH igual a 7,5 (90% do limite superior de estabilidade, que é 8,3)
resultariam em um valor do indicador igual a um, ja um digestor com pH igual a 8,3
(100% do limite superior de estabilidade) resultaria em um valor do indicador igual a
0,25. O detalhamento do célculo do indice de estabilidade é fornecido na FIGURA 12.

FIGURA 12 - CALCULO DO INDICE DE ESTABILIDADE
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6.3 ALGORITMO GENETICO DE CLASSIFICACAO POR NAO DOMINANCIA ||

No NSGA-II proposto, cada individuo carrega (g-1) genes que equivalem a
porcentagem de cada elemento g na mistura, sendo que o valor de uma das
porcentagens fica sempre em fungao das demais, de forma a atingir uma soma igual
a um. Isso foi feito para manter os valores dentro do espago Simplex.

A avaliacdo do quao adequado € o individuo é feita a partir da producéo de
metano e do indice de estabilidade obtidos pela simulagéo da co-digestao utilizando
as porcentagens de mistura que ele carrega. A estabilidade € dada pelo indicador
desenvolvido por Cook et al. (2017), apresentado na segao 6.2. Os objetivos a serem
atingidos sao maximizar tanto a produ¢cado de metano como o indice de estabilidade.

Nas proximas subsec¢des serao detalhadas as etapas do algoritmo.

6.3.1 Inicializagao

Com o objetivo de gerar fragdes aleatdrias dentro do espago Simplex, a

inicializacdo do NSGA-II foi feita da seguinte forma:

Inicio:
limite = 1;
Até que sejam definidas as (g-7) fragoes faga:
fracao; = numero aleat6rio dentro do intervalo de 0 a limite;
limite = limite - fracao;;
Fim.
fragdo, = 1-XI- fragio;

Fim.

6.3.2 Selegao

Cada novo individuo foi gerado a partir de dois progenitores selecionados
aleatoriamente da melhor fronteira da geracéo atual. Esse processo foi repetido até
atingir um numero de novos individuos igual ao da populagéo atual. A nova geragéo
foi formada somando os novos individuos e os individuos da populagao atual, portanto

a cada nova geragdo o numero de individuos dobra. Dessa forma nao houve
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necessidade de implementacdo de mecanismos de protecdo aos individuos mais
adaptados nas etapas de crossover e mutacdo, pois eles sao conservados

integralmente nas proximas geracgoes.

6.3.3 Mutacéao

O mecanismo de mutacdo utilizado foi a execucdo do procedimento de
inicializacdo sempre que, durante a geragcdo de novos individuos, o valor da
probabilidade de mutacgao (obtido aleatoriamente de um intervalo de zero a um) fosse

maior que 0,8.

6.3.4 Crossover

Para a geragdo de novos individuos a partir das caracteristicas de dois

progenitores procedeu-se da seguinte forma:

Inicio:
R = valor aleatério entre 0 e 1;
Se R>0,5:
Para cada fragédo (q — 1) da mistura faca:

- fragdoggenitor; + fragdoggenitor,
fragao, = >

Caso contrario:

Para cada fragao (¢ — 1) da mistura faga:

- fragdoggenitor;— fragdoggenitor;
fragao, = | > |

fragdo, = 1- Y42 fragio;

Fim.
6.4 VALORES UTILIZADOS NA SIMULACAO

Os valores dos diversos parametros utilizados na simulagado se encontram na
TABELA 9.
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Sigla Parametro Valor Unidade
fol xc Rendimento da conversdo de compostos
' organicos complexos em solidos soluveis 0.1 -
inertes
Rendimento da conversdo de compostos
organicos complexos em solidos insoluveis 0.2 -
inertes
fenxe Rendimento da conversdo de compostos 0.2 )
' organicos complexos em carboidratos '
fpr e Rendimento da conversdo de compostos 0.2 )
’ organicos complexos em proteinas '
futi xc Rendimento da conversdo de compostos 03
' organicos complexos em lipidios '
N, Concent[agao de nitrogénio nos compostos 0.0376/14 | kmol N.kgCOD"!
organicos complexos particulados
N, Quantidade de nitrogénio em compostos inertes 0.06/14 kmol N.kgCOD?!
Ngg Quantidade nitrogénio em aminoacidos 0.007 kmol N.kgCOD™!
Crec Quantlhdqde de carbono nos pompostos 0.02786 kmol C.kgCOD~1
organicos complexos particulados
Cy Quantidade de cafbono particulas soluveis 003 kmol C. kgCOD~
inertes
Cen Quantidade de carbono carboidratos 0.0313 kmol C.kgCOD™*
uantidade de carbono proteinas . mol C. kg -
Cpr Quantidade d b tei 0.03 kmol C.kgCOD™?
i uantidade de carbono lipidios . mol C. -
Cyi Quantidade d b lipidi 0.022 kmol C. kgCOD™?
Cyr Quantidade de carbc_)no particulas ndo soluveis 0.03 kmol C. kgCOD"1
inertes
Csu Quantidade de carbono aglcares 0.0313 kmol C.kgCOD™*
Caq Quantidade de carbono aminoacidos 0.03 kmol C. kgCOD™*
ffa li Rendimento da conversao de lipidios para 0.95 )
' acidos graxos '
Cra Quantidade de carbono nos acidos graxos 0.0217 kmol C.kgCOD™*
fnz.su Rendimento da conversé&o de agucar em H, 0.19 -
fousu Rendimento da conversao de agucar em 013 )
' butirato '
fpm su Rendimento da conversao de agucar em 027 )
' propionato )
fuc.su Rendimento da conversao de agucar em 0.41 )
' acetato '
Npac Quantidade de nitrogénio bactérias 0.08/14 kmol N. kgCOD™?!
Cpy Quantidade de carbono butirato 0.025 kmol C. kgCOD™*
Cpm Quantidade de carbono propionato 0.0268 kmol C.kgCOD™*
Cya Quantidade de carbono valerato 0.024 kmol C.kgCOD™?
Cqc Quantidade de carbono no acetato 0.0313 kmol C. kgCOD™*
Cpac Quantidade de carbono bactérias 0.0313 kmol C.kgCOD™*
Yield dos agucares 0.1 -
fr2aa Rendimento da conversao de aminoacidos em 0.06 )
, H, .
fraaa Rendimento da conversédo de aminoacidos em 023 )
' valerato )
fowaa Rendimento da convers&o de aminoacidos em 0.26 )
' butirato )
fpro aa Rendimento da conversédo de aminoacidos em 0.05 )

propionato
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facaa Rendimento da con\;i;sé?ode aminoacidos em 0.40 )
Cpa Quantidade de carbono no valerato 0.024 kmol C.kgCOD™*
Ysu Yield dos agucares 0,1 -
Yaa Yield dos aminoacidos 0.08 -
Yra Yield dos acidos graxos 0.06 -
Yoy Yield do butirato e valerato 0.06 -
Yoro Yield do propionato 0.04 -
Cyc Quantidade de carbono no acetato 0.0156 kmol C.kgCOD™?
Yo Yield do acetato 0.05 -
Yo Yield do H, 0.06 -

FONTE: Rosén e Jeppsson (2006).

Na TABELA 10 sao listados os parametros bioquimicos que foram utilizados

na simulagao.

TABELA 10 - PARAMETROS BIOQUIMICOS ADOTADOS NA SIMULAGAO

Sigla Parametro Valor Unidade
Kais Taxa de desintegragéo dos 05 q-1
compostos organicos complexos '
knyacn Taxa de hidrolise de carboidratos 10 d-?
Knyapr Taxa de hidrolise de proteinas 10 d-?!
knyai Taxa de hidrolise de lipidios 10 d!
K in Coeficiente d_e menla.saturagao de lo-4 Kkmol. m=3
nitrogénio
km su Taxa maxima de absorgéo de 30 q-1
monossacarideos
Ko Coeficiente de meia 'saturagao de 05 kg COD. m=?
monossacarideos
PHyL aa Limite superior de pH para absorgéo 55 )
' de aminoécido '
PH aa Limite inferior de pH para absorcao de 4 )
' aminoacido
km aa Taxa maxima de absorcéo de -1
: NBOEN 50 d
aminoacido
Ks qa Coeficiente dg meia saturacao de 03 kg COD. m~3
aminoacidos
ki fa Taxa maxima de absorc¢édo de acido 6 q-1
graxo
Ksfq Coef|C|ente’d(_a meia saturagéo de 04 kg COD. m~3
acido graxo
— 5 ——
Inz fa Coef|0|er1te para _50 % de inibicdo da 56-6 kg COD. m=>
absorgao de acido graxo pelo H,
Ko ca Taxa maxima de absor¢éo de valerato 1
: : 20 d
e butirato
K4 Coef|C|ente_ de meia saturacao de 0.2 kg COD. m=?
butirato e valerato
Inzca Coeficiente para 50% de inibigdo da
absorgao de valerato e butirato pelo 1e-5 kg COD.m™3
H,
ko pro Taxa maxima de absorgao de 13 q-1
propionato
Kspro Coeficiente de meia saturagéo de —3
propionato 0.1 kg COD.m
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- o L
Inz pro Coeflmen:ce para 50_A) de inibicdo da 3.50-6 kg COD. m=?
absorcao de propionato pelo H,
Kmac Taxa maxima de absorgao do acetato 8 d-?!
Ks ac Coeficiente de meia saturagao do 015 kg COD. m~?
acetato
— o —
Luns Coef|C|ent~e para 50% de inibicdo da 0.0018 Kkmol. m=3
absorcéo de acetato pelo NH;
PHyL ac Limite superior de pH para absorgéo 7 )
' de acetato
PH; ac Limite inferior de pH para absorcao de 6 )
' acetato
Km,n2 Taxa maxima de absor¢éo do H, 35 d?
Ksh2 Coeficiente de meia saturagdo do H, 7e-6 kg COD.m™3
PHy; ho Limite superior de pH para absorgéo 6 )
PH;; 1o Limite inferior de pH para absorcao de 5 )
kaecxg, Taxa de morte das bactérias 0.02 q-1
consumidoras de agucar '
kaecxyq Taxa de morte das bactérias 0.02 q-1
consumidoras de aminoacido '
Kaecxrq Taxa de morte das bactérias 0.02 q-1
consumidoras de acido graxo '
Kaecx Taxa de morte das bactérias 1
Xea . ; 0.02 d
consumidoras de valerato e butirato
Kgecx Taxa de morte das bactérias 1
Apro . . 0.02 d
consumidoras de propionato
kaecxye Taxa de morte das bactérias 0.02 q-1
consumidoras de acetato '
Kaec xp, Taxa de morte das bactérias 0.02 q-1
consumidoras de H, '

FONTE: Rosén e Jeppsson (2006).

Na TABELA 11 sao listados os parametros fisico-quimicos que foram

utilizados na simulagao.

TABELA 11 - PARAMETROS FiSICO-QUIMICOS ADOTADOS NA SIMULACAO

Parametro Valor Unidade
Constante unlver?Ia?I)dos gases ideais 0.083145 bar. m?. kmol~. K1
Tbase 298.15 K
Toa 308.15 K
Constante dg dissociagao acida da 101 exp 55900 ( 1 L) kmol. m=3
agua (K,,) 100.R "\Tpgse Tad
Constante de dissociagéo acida do —486 3
valerato (K, 4) 10 kmol. m
Constante de dissocia¢do acida do —482 _3
butirato (K, p.,) 10 kmol.m
Constante de dissociagéo acida do _488 _3
propionato (Kg »ro) 10 kmol. m
Constante de dissociacdo acida do 10-476 Kkmol. m=3

acetato (K, 4.)
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Constante de dissociagdo acida do 6,35 7646 (1 1 s
gas carbono (K, ¢.2) 107272.exp\ 1o0x 100.R ( - _) kmol. m

Thase Tad

Constante de dissociagéo acida do —9.25 51965 1 1 _3
nitrogénio inorgéanico (K, ;y) 10 “©XP\ Toor - (Tbm N a) kmol. m
Constante acido base do valerato 11010 3. kmol-1. d-1
(kA,Bva)
Constante acido base do butirato 11010 3. kmol-L. d-1
(kA,Bbu)
Constante acido base do propionato 11010 3. kmol-1. d-1
(kA,Bpro)
Constante acido base do acetato 11010 m3 kmol-L. d-1
(kA,Bac)
Constante acido base do gas 10 3 21 q-1
carbono (ks seoz) 1.10 m>.kmol™".d
Constante acido base do nitrogénio 10 3 1 g1
iNOrganico (ka siw) 1.10 m>.kmol™".d
Pressao atmosférica (P,:.,) 1.013 bar
Presséo parcial da agua (Syqsn20) 0,0313. exp<5290 ( T ﬁ)) bar

Coeficiente de Ezsi)sténcia do tubo 5 10 I —
p

Coeficiente global de transferéncia

-1
liquido-gés (k, a) 200 d

Coeficiente da lei de Henry para H, 7'8_4.exp<—4180 > kol m=3. bar-1
(KH,hZ) 100.R Tbase Tad
. . —14240 1

Coeficiente da(lzl de I)-|enry para CH, 0,0014.exp< T00F .(Tbase - m)) kmol. m=2. bar-1

H,ch4

Coeficiente da lei de Henry para CO, 0,035.exp —19410.( 1 L) kmol. m=2. bar-1

(KH,COZ) 100.R Thase Taa

FONTE: Rosén e Jeppsson (2006).

Na TABELA 12 sao listados os pardmetros dimensionais que foram utilizados na
simulagao.

TABELA 12 - PARAMETROS DIMENSIONAIS ADOTADOS NA SIMULAGCAO

Parametro Valor Unidade
Volume da fragéo liquida do digestor (V;;,) 3400 m3
Volume da fragéo gasosa do digestor (V;4s) 300 m3
Vazao dos liquidos no digestor (q) 170 m3.d7?!

FONTE: Rosén e Jeppsson (2006).

6.5 CARACTERIZACAO DO SUBSTRATO

Para cada substrato o modelo ADM1 requer uma caracterizagao fisico-
quimica, em termos de sua composigao bioquimica (carboidratos, proteinas, lipidios)

e compostos portadores de carga (acidos, bases, sais). As caracteristicas cinéticas
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do substrato (conteudo inerte e rapidez de degradagdo) também s&o necessarias
como entradas (BATSTONE, 2002).

Devido a limitagdes técnicas, neste trabalho optou-se por substratos
previamente caracterizados disponiveis na literatura. Os dados foram obtidos do
trabalho de Fisgativa et al. (2020), no qual os autores determinaram as variaveis de
entrada do ADM1 utilizando as metodologias de anadlise fisico-quimica e
fracionamento; dos onze diferentes substratos caracterizados pelos autores, foram
escolhidos para este trabalho apenas trés tendo como critério de selecao a facilidade
com que poderiam ser encontrados no territorio brasileiro. Os substratos escolhidos
sao detalhados no QUADRO 4.

QUADRO 4 - DETALHAMENTO DOS SUBSTRATOS UTILIZADOS

Substrato Descricao
Lama Lama da criacdo de suinos centrifugada
Esterco Esterco de gado com baixo teor de palha
Lodo Lodo de esgoto secundario de plapta de tratamento de efluentes
municipal

FONTE: Adaptado de Fisgativa et al. (2020).

Os valores de todas as variaveis de entrada necessarias para a simulagao do
ADM1 sao fornecidos na TABELA 13.

TABELA 13 - CARACTERIZACAO DOS SUBSTRATOS PARA A SIMULACAO DA CO-DIGESTAO
Ssu  Saa  Sfa Sva Sbu Spro Sac  Snz Scha Sic S S1 Scar San
Lama 0,26 0 0 013 O 0 0,01 0 0 0,09 0,1 0 0,04 0,02
Lodo 408 106 139 O 0O 006 005 O 0 003 002 0 0,020,02
Esterco 295 0,15 0,17 O 0 0 0 0 0O 010 005 0 0,1 0,02
Xe X Xpr Xu Xeu Xaa Xpa Xea Xpro Xae Xnz X
Lama 0 0,5 0 0,3 0 0 0 0 0 0 0 0,03
Lodo 0 6,3 16 210 O 0 0 0 0 0 0 0,08
Esterco 0 842 43 490 O 0 0 0 0 0 0 229
FONTE: Fisgativa et al. (2020).

S;c medido em kmol C.m™3; §;y medido em kmol N.m™3; S_, € S,, medidos em kmol.m™3; demais

variaveis medidas em kgCOD.m™3.

As constantes de hidrélise de cada residuo utilizado sdo apresentadas na
TABELA 14.
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TABELA 14- CONSTANTES DE HIDROLISE DOS SUBSTRATOS

Khyd,ch Unidade
Lama 0,25 d?!
Lodo 0,27 d?!
Esterco 0,08 d?!

FONTE: Fisgativa et al. (2020).

6.6 RESOLUCAO DO SISTEMA DE EQUACOES DIFERENCIAIS

A efetividade da resolucado de um sistema de equacdes diferenciais depende
do método escolhido, que pode ser do tipo explicito ou implicito. Métodos explicitos
(familia Runge-Kutta, por exemplo) calculam o estado do sistema num tempo posterior
ao estado atual do sistema, sao relativamente simples, no entanto, sua estabilidade
depende da escolha de passos pequenos (SULI; MAYERS, 2003). Ja os métodos
implicitos encontram a solugao resolvendo uma equagao que envolve o estado atual
e posterior do sistema, apesar de serem mais complexos, sdo mais estaveis diante a
diferentes tamanhos de passos, sendo usados em problemas em que 0 uso de um
meétodo explicito exigiria passos de tempo impraticavelmente pequenos para manter
os erros limitados (SULI; MAYERS, 2003).

Os sistemas de equagdes diferenciais podem ser rigidos ou nao rigidos. Um
sistema € denominado rigido se este contém partes que podem levar a rapidas
mudancas na solugcdo do problema enquanto outras acarretam mudancas muito
lentas. De acordo com Rosén e Jeppsson (2006), o ADM1 é um sistema com alta
rigidez, possuindo tanto variaveis que se modificam em questdo de segundos como
variaveis que levam meses para mudarem.

A resolucao de sistemas rigidos requer métodos especificos de solucao, de
modo a evitar um longo tempo de simulagéo e instabilidades no sistema. Postawa,
Szczygiet e Kutazynski (2020) apontam que os métodos implicitos fornecem boa
acuracia e velocidade de resolucao (454 a 1.787 passos) em comparagao com
métodos explicitos (mais de 2,5x108 passos).

Dentre os métodos implicitos utilizados para resolu¢cado de sistemas rigidos,
escolheu-se o método Backward Differentiation Formulas (BFD), que é um dos
métodos mais populares e eficientes para a resolugdo de problemas rigidos (SULI e
MAYERS, 2003; Postawa, Szczygiet e Kutazynski, 2020). A formula geral do método

BFD para um problema de valor inicial de k ordem é dada pela equacéao (72).
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D i = hfof (t )

i=0

(72)
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Os métodos de ordem k, com passos de tamanho h, da familia BFD sao listados

abaixo, métodos com k maior que seis ndao sao utilizados por ndo serem estaveis
(SULI; MAYERS, 2003)

137Yn+s5 — 300,44 + 300,43 — 200yp42 + 75yp41 — 12y, = 60hfn+5
147yn+6 — 360y545 + 450ypn44 — 400yn43 + 255¥n42 — 72Yn41 + 10y, = 60hf, 46

Yne1 t Yn = hfnsa
3Yn+2 —4Yn41+ Yn = 2hfn+2
11yp43 — 18yp42 + 9ynir — 2y, = 6hfn+3

25Yn4a — 48Yni3 + 36Yn42 — 16541 + 3yn = 12hf5 4

Para a resolucao das equacdes diferenciais do ADM1 utilizou-se o método BFD

disponivel na biblioteca scipy.integrate. BDF do Python que adota uma abordagem que

adequa a ordem utilizada com base no erro estimado, mantendo o tamanho do passo

invariavel.

Para resolucado do sistema de equacdes diferenciais € necessario que se

estabelega um conjunto de condigdes iniciais. Para simular o processo na fase de

startup, como condigao inicial do co-digestor todas as variaveis iniciais foram

igualadas a zero, exceto as concentragdes de biomassa, que foram todas

configuradas para o valor 0,001 (TABELA 15), isso foi feito porque uma certa

quantidade de

microrganismos necessarios para iniciar as reagdes (RAHMAN et al., 2019).

in6culo deve ser adicionada no digestor para fornecer os

TABELA 15 - CONDICOES INICIAIS DA SIMULAGAO

Variavel Valor Unidade
Scu 0 kgCOD.m™3
S 0 kgCOD. m™3
Sta 0 kgCOD. m™3
Sia 0 kgCOD. m™3
Shu 0 kgCOD.m™3
Spro 0 kgCOD. m™3
Sac 0 kgCOD.m™3
ShZ 0 kgCOD m_3
Scha 0 kgCOD.m™3
Sic 0 kmol C.m™3
Siv 0 kmol N.m™3
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S 0 kgCOD.m™3
Xc 0 kgCOD. m™3
Xcn 0 kgCOD.m™3
Xy 0 kgCOD. m™3
Xy 0 kgCOD.m™3
Xou 0 kgCOD.m"3
Xoa 0,01 kgCOD.m™3
Xta 0,01 kgCOD. m™3
Xcs 0,01 kgCODm 3

Xpro 0,01 kgCOD. m™3
Xgc 0,01 kgCOD.m™3
Xi2 0,01 kgCOD. m™3

X 0 kgCOD.m™3
Scar 0 kmol. m™3
Son 0 kmol. m~3

FONTE: A autora (2021).
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7.1 VALIDAGAO DA SIMULAGAO DO ADM1
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Para verificar se 0 modelo ADM1 foi corretamente implementado, comparou-

se os resultados obtidos pela simulagdo com os encontrados em Rosén e Jeppsson

(2006), para os mesmos dados. Os valores de entrada que foram utilizados

encontram-se na TABELA 16 e a comparacédo com os resultados obtidos na literatura

sao apresentados na TABELA 17.

TABELA 16 - ENTRADA DA SIMULAGAO OBTIDA DA LITERATURA

Variavel Valor Unidade
Scu 0,001 kgCOD.m™3
S 0,001 kgCOD.m™3
Sta 0,001 kgCOD. m™3
S.a 0,001 kgCOD.m™3
Shu 0,001 kgCOD.m™3
Spro 0,001 kgCOD. m™3
Soc 0,001 kgCOD.m™3
Sh, 1,10°° kgCOD.m 3
Sona 1,107 kgCOD.m~3
Sic 0,04 kmol C.m™3
Sin 0,01 kmol N.m™3

S, 0,02 kgCOD.m™3
Xc 2 kgCOD. m™3
X 5 kgCOD. m™3
Xpr 20 kgCOD. m™3
Xli 5 kgCOD m_3
X 0 kgCOD.m™3
Xaa 0,01 kgCOD.m™3
Xfa 0,01 kgCOD. m™3
X4 0,01 kgCOD. m™3

Xpro 0,01 kgCOD. m™3
X, 0,01 kgCOD. m™3
X2 0,01 kgCOD. m™3

X, 25 kgCOD. m™3
S at 0,04 kmol. m™3
Son 0,02 kmol. m™3

FONTE: Rosén e Jeppsson (2006).

A condigdes iniciais foram as mesmas de Rosén e Jeppsson (2006). Os desvios

em relagao ao valor da literatura podem ser atribuidos a diferencga entre o solucionador

de equacbes diferenciais e na utilizag&do de outra linguagem de programacgéo. O tempo

necessario para que a simulagéo atingisse o estado estacionario (warm up period) foi

de 400 dias, esse valor € maior que o encontrado em Rosén e Jeppsson (2006), que
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foi de 200 dias, e menor que o relatado por Nguyen (2014), que foi de 1000 dias. O

tempo médio da simulagéo foi igual a 60 segundos.

Para validar a simulagdo da co-digestao, procurou-se obter com o substrato

segmentado em duas partes os mesmos resultados da digestdo com somente um

substrato. Procedeu-se da seguinte forma:

1)

2)

3)

Para a co-digestao foram simulados dois substratos idénticos e com a
mesma composicdo do substrato utilizado na simulacdo da mono-
digestdo. Consequentemente, como entrada de cada um dos reatores
que sao responsaveis apenas pela desintegracao e hidrolise se utilizou
0os mesmos valores de entrada definidos na Tabela 16;

As saidas de cada um dos reatores de desintegracao e hidrélise foram
multiplicadas por 0,5 e somadas. Dessa forma, caso a simulagao destes
reatores estiver correta, a concentragéo obtida pela soma das saidas
deve ser igual ao resultado apresentado em Rosén e Jeppsson (2006)
para os produtos da hidrélise e desintegracdo. Esse procedimento é
valido pois as reagdes de hidrdlise e desintegracao sao lineares;

As variaveis de entrada S, Seu» Sfar Xcn, Xpr» Xii, X1, S € X¢ do reator
de digestdo foram iguais a mistura obtida da soma das saidas dos
reatores de desintegracdo e hidrdlise. As demais variaveis

permaneceram iguais as definidas na Tabela 16.

Os resultados obtidos e o erro relativo percentual obtido com relagdo aos

valores obtidos da literatura encontram-se nas colunas cinco e seis da TABELA 17,

respectivamente.

Tabela 17 - RESULTADOS DA VALIDAGAO DA SIMULACAO

ROSENE | SIMULAGAO SIMULAGAO
JEPPSSON | DA MOh(iO- ReL (%) | DA cg: REL (%)
(2006) DIGESTAO DIGESTAO
Xc | kgCOD.m? | 0,308697664 | 0,307048231 | -0,56343 | 0307051671 | -0,5332
Xen | kgCOD.m? | 002794724 | 0,027930828 | -0,0587 | 0027930862 | -0,0586
Xpr | kgCOD.m? | 0,102574106 | 0,102557694 | -0,0160 | 0,102557728 | -0,0160
Xi | kgCOD.m? | 002948305 | 029458431 | -0,0835 | 0029458483 | -0,0833
X, | keCOD.m? | 2561739533 | 2561409622 | -0,0129 | 2561410335 | -0,0129
S, | kgCOD.m? | 0,01195483 | 0,011954817 | -0,0001 | 0,011954809 | -0,0002
Saa | keCOD.m® | 0,00531474 | 0,005314727 | -0,0002 | 0,005314726 | -0,0003
S | kgCOD.m? | 0,098621401 | 0,098616399 | -0,0051 | 098616135 | -0,0053
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Sva kgCOD.m3 | 0,011625006 | 0,011991173 3,1498 0,011989822 3,1382
Shu kgCOD.m2 | 0,01325073 0,012936349 -2,3726 0,012934889 -2,3836
Spro kgCOD.m™3 | 0,015783666 | 0,015782938 -0,0046 0,015782898 -0,0049
Sac kgCOD.m3 | 0,197629717 | 0,200077178 1,2384 0,200043194 1,2212
Sh2 kgCOD.m3 | 2,35945E-07 | 2,35867E-07 -0,0331 2,3586E-07 -0,0360
Scha kgCOD.m3 | 0,055088776 | 0,054804737 -0,5156 0,054804765 -0,5156
Sy kgCOD.m3 | 0,328697664 | 0,327048111 -0,5018 0,327051666 -0,5008
Sic kmol C.m> | 0,152677871 | 0,152849788 0,1126 0,152849901 0,1127
SN kmol N.m> | 0,130229816 | 0,130514699 0,2188 0,130514169 0,2183
Xsu kgCOD.m3 | 0,420165982 | 0,419913655 -0,0601 0,419914463 -0,0599
Xaa kgCOD.m3 | 1,179171799 | 1,178984021 -0,0159 1,17898462 -0,0159
Xa kgCOD.m3 | 0,243035345 | 0,242834861 -0,0825 0,242835524 -0,0822
Xea kgCOD.m™3 | 0,431921106 | 0,407537785 -5,6453 0,40758094 -5,6353
Xpro kgCOD.m™ | 0,137305909 | 0,137261691 -0,0322 0,137261835 -0,0321
Xac kgCOD.m™ | 0,760562658 | 0,744982429 -2,0485 0,745011524 -2,0447
Xho kgCOD.m3 | 0,317022953 | 0,312323547 -1,4824 0,312332037 -1,4797
Scat kgCOD. m3 0,04 0,04 0,0000 0,04 0,0000
San kgCOD. m3 0,02 0,02 0,0000 0,02 0,0000
Sva kgCOD.m™ | 0,011596247 | 0,011961683 3,1513 0,011960332 3,1397
Spu- kgCOD.m3 | 0,013220826 | 0,012907328 -2,3712 0,012905868 -2,3823
Spro- kgCOD.m3 | 0,015742783 | 0,015742294 -0,0031 0,015742254 -0,0034
Sac kgCOD.m™3 | 0,197241155 | 0,199686146 1,2396 0,199652169 1,2224
Sheos- | kmolC.m™ | 0,142777479 | 0,142992119 0,1503 0,142992239 0,1504
S ha kmol N.m* | 0,004090928 0,00412317 0,7881 0,004123069 0,7857
Sgashz | kgCOD.m™ 1,0241E-05 1,02672E-05 0,2558 1,0267E-05 0,2539
Sgas,chs | kgCOD.m™ | 1,62560721 1,620401625 -0,3202 1,620402337 -0,3202
Sgascoz | kmol C.m™ | 0,014150535 0,01409081 -0,4221 0,0140908 -0,4221

FONTE: A autora (2021).

Analisando a TABELA 17, verifica-se que o modelo utilizado para a co-digestao
obteve aproximadamente os mesmos resultados do modelo da mono-digestao,
apresentando os mesmos desvios em relacdo aos valores da literatura, podendo-se

concluir que sua implementacéo foi satisfatoria.

7.2 ESTUDO DO COMPORTAMENTO DA MISTURA

Na TABELA 18, constam os valores obtidos para a simulagdo dos componentes

isoladamente.

TABELA 18 - RESULTADOS DA SIMULACAO PARA OS COMPONENTES ISOLADOS

Lama Esterco Lodo
Proporcao
Metano Metano Metano
(VIV) Estabilidade Estabilidade Estabilidade
kgcoD.m™3 kgCOD.m™3 kgcoD.m™3
100% 2,3399 0,821 4,53E-05 0,5 5,19E-02 0,5

FONTE: A autora (2021).
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Nas FIGURAS 13, 14 e 15 sédo apresentados os graficos contento os resultados
da simulagdo para uma analise da variagao da concentragdo dos componentes na

mistura, com as proporgdes variando em intervalos de 0,005.

FIGURA 13 - ANALISE DO EFEITO DE DIFERENTES CONCENTRACOES DE LAMA NA MISTURA
COM ESTERCO
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FONTE: A autora (2021).

A andlise das FIGURAS 13, 14 e 15 revela uma falta de sensibilidade dos
resultados da simulagdo do modelo ADM1 utilizado, ja que pequenas variagdes
acarretaram uma grande mudancga nos indicadores apresentados. Isso € um indicio
de que a implementagcdo do método BDF utilizada para a solugdo das equagdes
diferenciais, disponivel na biblioteca scipy.integrate.BDF do Python, ndo foi a mais

adequada para a solucdo do presente problema. Contudo, um estudo mais
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aprofundado sobre os diferentes fatores que afetam a implementacao do método BDF

esta fora do escopo deste trabalho.

FIGURA 14 - ANALISE DO EFEITO DE DIFERENTES CONCENTRAGOES DE LAMA NA MISTURA
COM LODO
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FONTE: A autora (2021).

As oscilagdes ndo inviabilizam a analise do comportamento da mistura para o
escopo deste trabalho e nem a aplicacdo do NSGA-II. Logo, ao desconsidera-las,
podemos notar uma tendéncia crescente no aumento da produgcdo de metano
conforme a porcentagem de lama na mistura aumenta. Ja para a estabilidade, o maior

valor é atingido quando a proporgao de lama fica em torno de 40%.
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FIGURA 15 - ANALISE DO EFEITO DE DIFERENTES CONCENTRACOES DE ESTERCO NA
MISTURA COM LODO
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FONTE: A autora (2021).

Com relagdo a mistura de lodo e esterco (FIGURA 15) a estabilidade
permaneceu constante com as mudancgas na proporgcdo dos componentes. Quanto a
produgéo de metano, houve um pico no ponto contendo 90% de esterco, levando em
consideracao as tendéncias de comportamento apresentadas pelas outras misturas
analisadas, é possivel inferir que o maximo apresentado no grafico provavelmente
decorreu de um erro na resolugdo do modelo ADM1. Desconsiderando este ponto, a
mistura atinge uma produgéo de metano maxima igual a 0,0519 no ponto com 0% de
esterco (100% de lodo).

Para a analise das misturas contendo trés componentes gerou-se 500 misturas
com diferentes composi¢des de forma aleatéria. Para facilitar a leitura dos diagramas
ternarios que sao apresentados nesta seg¢ao, a FIGURA 16 apresenta um exemplo de

como obter as concentragdes de um ponto representado no diagrama.
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FIGURA 16 - EXEMPLO DE LEITURA DOS PONTOS EM UM DIAGRAMA TERNARIO
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FONTE: A autora (2021).

Os pontos correspondentes as 500 misturas foram plotados nos diagramas

ternarios apresentados nas FIGURAS 17 e 18.

FIGURA 17 - DIAGRAMA TERNARIO PARA A PRODUGAO DE METANO DAS MISTURAS
CONTENDO TRES COMPONENTES
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FONTE: A autora (2021).
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Pela analise da FIGURA 17, verifica-se que em geral produgcédo de metano é:

Muito alta para misturas compostas por, aproximadamente, mais de 92%
de lama e menos de 1% de esterco;

Alta para misturas compostas por em torno de 1% a 60% de lodo, 40 a
90% de lama e menos de 12% de esterco;

Média para misturas contendo cerca de 30 a 80% de lama, menos de
80% de lodo e mais de 20% de esterco;

Baixa para misturas com menos de 30% de lama;

FIGURA 18 - DIAGRAMA TERNARIO PARA A ESTABILIDADE DAS MISTURAS CONTENDO TRES

COMPONENTES
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FONTE: A autora (2021).

Pela analise da FIGURA 18, verifica-se que em geral a estabilidade é:

Muito alta para misturas contendo entre de 40 e 90% de lama;

Alta para misturas com mais de 60% de lama, menos de 40% de lodo e
menos de 7% esterco;

Baixa para misturas com menos de 20% de lama, ou com entre 20 e

40% de lama e mais de 30% de lodo.
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Na TABELA 19, encontram-se detalhadas as propor¢des das misturas com os

melhores valores para producédo de metano e estabilidade.

TABELA 19 - MISTURAS COM OS MELHORES INDICADORES

%Lama - %Esterco - %Lodo Produgao de metano Estabilidade
0,91-0,09-0 1,6382 0,857
0,995-0,005-0 2,3286 0,821

0,995 - 0- 0,005 2,3357 0,821
0,455-0-0,545 1,6010 0,857
0-09-0,1 0,5882 0,5

0,9988 - 1,68E-05 - 0,001 2,3390 0,821
0,7900 - 0,0557 - 0,1543 1,6324 0,857

FONTE: A autora (2021).

Dessa forma, nota-se um aumento na estabilidade e na produgcao de metano
conforme a porcentagem de lama na mistura aumenta. Com relagao as proporgoes
dos outros componentes, uma propor¢ao predominante de lodo resulta em uma maior
producdo de metano do que uma proporgao predominante de esterco.

Pode-se concluir que no caso estudado a mistura dos componentes nao é
vantajosa quando o objetivo principal € gerar metano. Porém, proporgdes corretas na
mistura de lama, esterco e lodo produzem melhores resultados do que a utilizagao
destes dois ultimos componentes isoladamente, logo, consiste em uma boa alternativa
para melhorar o tratamento destes residuos. Além disso, nao foi possivel obter uma
producdo maxima de metano conjuntamente com a maior estabilidade, constatagao
semelhante é feita em relacdo ao desempenho do tratamento termofilico em relagao
ao mesofilico (vide seg¢ao 2.4.2). No entanto, ndo ha evidéncia de que um aumento na
producdo de metano sempre resultara em uma diminuicdo da estabilidade,
SAMBUSITI et al. (2013), por exemplo, conseguiu melhorar ambos parametros

realizando um pré-tratamento dos substratos com hidroxido de sodio.
7.3 OTIMIZACAO UTILIZANDO NSGA-II
A populagao foi iniciada com dez individuos e o algoritmo foi executado até

que se atingissem cinco geragodes, o que foi suficiente para alcangar a convergéncia

em todas as misturas. Os resultados da otimizagao sdo apresentados na TABELA 20.
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TABELA 20 - RESULTADO DO NSGA-Il PARA A MISTURA

Mistura

Fronteira 6tima de Pareto

Metano  Estabilidade ~ Tempo de
(kg,COD_m—3! (%) execucéo (s)

Proporcées na mistura

Lama e esterco (0,8719 - 0,1281) 1,5173 0,8571 1993
(0,9800 - 0,0200) 2,2597 0,8214

Lama e lodo (0,4577-0,5423) 1,6014 0,8571 1940
(0,9883 — 0,0117) 2,3292 0,8214

Esterco e Lodo (0,0172 - 0,9828) 0,0322 0,5 756

Lama, esterco e (0,9833 - 0,0157 — 0,001) 2,3344 0,8214 2511
lodo (0,8893 — 0,0835 - 0,0272) 1,6378 0,8571

FONTE: A autora (2021).

A partir da analise da TABELA 20 é possivel verificar:

Os resultados da mistura de lama e esterco ficaram proximos aos
valores 6timos encontrados na segao 7.2,

Os resultados da mistura de lama e lodo estdo condizentes com os
apresentados nos graficos da FIGURA 14 onde nota-se uma elevagao
da estabilidade para razbdes de lama na mistura em torno de 0,4 e uma
maior produgao de metano conforme a proporgéo de lama se aproxima
de um.

Os resultados para a mistura de esterco e lodo indicam que o algoritmo
nao conseguiu escapar do maximo local de produgdo de metano
(regido onde a proporgao de lodo na mistura € maior que 90% conforme
a FIGURA 15). No entanto, devemos levar em conta que o pico no
grafico corresponde a um unico ponto, o que dificulta sua localizagao;

Para a mistura dos trés componentes, os valores retornados pelo

NSGA-II ficaram muito préximos dos 6timos encontrados na secgao 7.2.

A lista dos graficos que apresentam todas as solugdes obtidas para cada

mistura é apresentada na FIGURA 19, onde cada ponto representa uma solucao

obtida pelo algoritmo e os eixos do grafico correspondem aos valores de estabilidade

e de produgao de metano de cada solugéo.



FIGURA 19 — SOLUGOES OBTIDAS PARA CADA MISTURA
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FONTE: A autora (2021).

Por fim, & possivel concluir que o NSGA-Il apresentou uma performance

satisfatéria, a despeito da ndo linearidade do problema e das inumeras oscilagcbes

apresentadas geradas na simulagdo com o ADM1.



88

8 CONCLUSAO

Este trabalho analisou a aplicagdo do método NSGA-II, associado ao modelo
de simulagdo ADM1, na resolucéo do problema de encontrar a proporgao ideal de
cada componente em uma mistura que ira alimentar um co-digestor.

Para simular a co-digestdo anaerdébia, foram feitas adaptagcdes ao modelo
matematico do ADM1. As modificagdes foram bem sucedidas, obtendo resultados
iguais ao da mono-digestdo quando utilizado o mesmo componente na forma de
fracionada.

A analise do comportamento da produgcdo de metano e da estabilidade
mediante a variagdo das proporgcdes dos componentes revelou que altas
porcentagens de lama na mistura levam a uma maior produ¢cado de metano e que é
possivel melhorar a estabilidade da digestdo da lama adicionando-se esterco e/ou
lodo. Contudo, existe um balango entre a estabilidade e a produgcéo de metano, pois
nao foi possivel encontrar uma mistura que obtivesse valores maximos para ambos
indicadores.

O NSGA-II convergiu para a solugcao final dentro do intervalo de cinco
geracoes, sendo capaz de encontrar propor¢cdes de mistura com boa produgao de
metano, bons indicadores de estabilidade e com valores condizentes com os da
analise detalhada do comportamento das misturas.

Em trabalhos futuros podem ser realizados testes com misturas formadas por
componentes diferentes dos estudados. Além disso, € imprescindivel a analise de
outras implementagdes do método de resolucdo do sistema de equagdes diferenciais,
de forma a obter uma simulagdo mais precisa da co-digestdo. Também poderia ser
investigada a aplicagdo do NSGA-Il com outros mecanismos de mutagao, selegao e
crossover. Por fim, empregar as misturas encontradas pelo NSGA-II na alimentagéo
de um reator em escala laboratorial poderia servir como forma de validagao
experimental da metodologia desenvolvida neste trabalho.

Espera-se que este trabalho tenha contribuido para a ampliagdo do
conhecimento sobre os complexos mecanismos por tras da co-digestdo anaerdbia e
que a possibilidade de otimizagdo deste método sirva como fomento para a ampliagao
de sua aplicagao no tratamento de residuos e na produg¢ao de energia renovavel, de
forma a tornar possivel o desenvolvimento sustentavel e o bem estar ambiental e

socioeconémico das geragdes futuras.
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