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RESUMO

O entendimento do comportamento dinamico dos bioprocessos e biorreatores é
importante, pois este conhecimento permite a otimizacdo do processo e controle dos
parametros visando maior produtividade. A pesquisa de mestrado apresentada nesta
dissertacao teve como objetivo analisar o comportamento dindmico de um biorreator
que em seu interior ocorre uma reagao autocatalitica com mutagao visando a
identificacdo das regides com comportamento caotico e periddico. Para isto, foram
aplicadas variagées nos parametros do biorreator para identificar a influéncia de cada
um deles na ocorréncia de caos. Para maior precisdo do modelo, foi utilizado o calculo
fracionario na modelagem matematica do biorreator objeto de estudo, para incluir o
efeito de memoaria na dindmica do sistema. Uma vez que se pretende aplicar o reator
estudado para a produgdo de etanol, visando maior produtividade, foi também
proposto um controle SDRE para levar o sistema a operar na regido onde se obtém a
maior concentragao do produto desejado. Para verificar a relevancia desta pesquisa,
foi conduzida uma reviséo sistematica da literatura utilizando a metodologia Methodi
Ordinatio para identificacdo do cenario de pesquisas sobre o tema existentes, bem
como a identificagdo de lacunas que poderiam ser preenchidas. Os resultados
numeéricos demonstraram que o sistema € sensivel a variagdo em todos os seus
parametros, pois tais variagbes podem levar o sistema a apresentar comportamento
cadtico ou periédico. O uso da ordem fracionaria possibilitou a analise da influéncia
dos residuos acumulados em processos ja realizados nos resultados futuros. Os
resultados mostraram também que o controle proposto foi eficiente, mantendo o
sistema controlado com baixo erro, e manteve o sistema no comportamento desejado
com precisao de 94,12%. A analise da revisao sistematica da literatura mostrou que a
presente pesquisa contribui para a literatura existente sobre o tema, pois foi capaz de
responder as principais lacunas de pesquisa identificadas.

Palavras-Chave: reacbes autocataliticas; ordem fracionaria; controle nao linear;
caos.



ABSTRACT

Understanding the dynamic behavior of bioprocesses and bioreactors is essential, as
this knowledge allows the process to be optimized and parameters to be controlled for
greater productivity. The master's research presented in this dissertation aimed to
analyze the dynamic behavior of a bioreactor in which an autocatalytic reaction with
mutation takes place, as well as to identify the regions with chaotic and periodic
behavior. To do this, variations in the bioreactor's parameters were applied to
determine their influence on the occurrence of chaos. To improve the model's
accuracy, fractional calculus was used in the mathematical modeling of the bioreactor
under study to include the memory effect in the system's dynamics. Since the reactor
studied is intended to produce ethanol and increase productivity, SDRE control was
also proposed to make the system operate in the region where the highest
concentration of the desired product is obtained. To verify the relevance of this
research, a systematic literature review was conducted using the Methodi Ordinatio
methodology to identify the existing research scenario on the subject and gaps that
could be filled. The numerical results showed that the system is sensitive to variation
in all its parameters, which can lead the system to exhibit chaotic or periodic behavior.
Using fractional order made it possible to analyze the influence of waste accumulated
in processes already conducted on future results. The results also showed that the
proposed control was efficient, keeping the system under control with low error and
maintaining the system in the desired behavior with an accuracy of 94.12%. Analysis
of the systematic literature review showed that this research contributes to the existing
literature on the subject, as it was able to respond to the primary research gaps
identified.

Keywords: autocatalytic reactions; fractional order; nonlinear control; chaos.
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1 INTRODUGAO

Na primeira metade da década 2020, os combustiveis fésseis continuam
sendo a principal fonte de energia para atender a demanda global. No entanto, fatores
como mudangas climaticas, disponibilidade limitada, instabilidade econbémica e
politicas internacionais levaram a maior preocupacido de especialistas e de toda a
sociedade sobre os riscos da dependéncia dos derivados de petroleo. Com o passar
do tempo, a disponibilidade de combustiveis fésseis diminui e, como ndo séao
renovaveis, isto resulta em crises energéticas e aumento nos precos. As reservas de
petréleo séo limitadas e distribuidas de forma desigual entre os paises, o que as torna
vulneraveis a emergéncias como guerras, crises financeiras e problemas tecnoldgicos
(Rastogi; Shrivastava, 2017; Ribeiro; Braghini Junior, 2023).

O estudo de Ashraful et al. (2014) apresenta alguns dados da década de 2010
sobre a disponibilidade de combustiveis fosseis. Segundo os autores, na época, as
reservas de petroleo estavam desaparecendo a uma taxa de 4 bilhdes de toneladas
por ano. Dessa forma, considerando esta taxa, as reservas de petroleo se esgotarao
em 2052. Um aumento na produgdo de gas natural poderia suprir a demanda
energética por mais oito ano, isto é, até 2060. Apds isso, segundo os autores, para
suprir a falta de petréleo e gas, seria necessaria a utilizagao de carvao, cujas reservas
podem suprir a demanda de energia até 2088.

O relatério do Statistical Review of World Energy de 2024, disponibilizado pelo
Energy Institute, apresenta alguns dados sobre o consumo de combustiveis fosseis.
De acordo com os dados, o consumo de produtos derivados de petroleo excedeu 100
milhdes de barris (aproximadamente 13,6 milhdes de toneladas) por dia em 2023.
Ainda segundo o relatério, em 2023 a demanda por gas natural foi de 144,35 EJ' e o
consumo de carvao foi de 164 EJ pela primeira vez na histéria. Considerando este
consumo alto, junto com as informagdes apresentadas no estudo de Ashraful et al.
(2014), a previsao € que os combustiveis fosseis irdo esgotar antes do final do primeiro
século do milénio 2000.

Um outro fator preocupante € o impacto ambiental significativo que uso de
combustiveis fosseis causa no meio ambiente, como polui¢do do ar, degradagao

ambiental e mudanga climatica. A queima de combustiveis fésseis € uma das

T EJ = exajoule = 1078 J
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principais fontes emissoras de gases de efeito estufa, que contribuem para o aumento
da temperatura do planeta (Rial, 2024). A preocupag¢ao com o meio ambiente, somada
ao aumento da demanda de energia, despertaram o interesse coletivo para o
desenvolvimento, produ¢do e consumo de energia renovavel. Além de sustentaveis,
as energias renovaveis sao amigaveis a0 meio ambiente, acessiveis, seguras e
convenientes. Entre elas, o etanol, alternativa mais popular ao uso da gasolina, se
destaca neste cenario (Ahmed; Sarkar, 2019; Damayanti; Bahlawan; Kumoro, 2022;
(VuCurovic et al., 2022).

Os biorreatores desempenham um papel vital na produgédo de etanol. Séao
vasos onde as reagdes quimicas ou atividades microbioldgicas acontecem, ou seja,
sdo o cerne do bioprocesso. O projeto do biorreator deve garantir condigdes 6timas
para a condugdo do bioprocesso, de modo que seja possivel obter a maxima
concentracdo do produto e maximo rendimento. Em razdo de sua grande
disponibilidade comercial e boas condigdes de mistura, os biorreatores com agitagao
continua (CSTBR) s&do amplamente empregados para a producéo de etanol em escala
laboratorial e industrial (Karagoz; Bill; Ozkan, 2019; Novia et al., 2023; Sriputorn et al.,
2021).

Biorreatores s&o sistemas complexos, uma vez que 0s bioprocessos possuem
cinética nao linear e sua operacao ¢ afetada por diversos fatores, como a temperatura
e pressao do sistema, o pH da solugédo e a concentragcdo de oxigénio dissolvido. A
qualidade e a quantidade do produto sdo afetadas pelo bom andamento do
bioprocesso. Por esta razao, um sistema de controle eficaz da operagao do biorreator
€ importante. Os controladores de biorreatores devem ser robustos para lidar com
instabilidades que podem ser geradas por disturbios externos, também, precisam
compensar a incerteza do modelo que existe em razdo da auséncia de medicdes em
tempo real da biomassa ativa (Hajaya; Shagarin, 2022; Mohan et al., 2022).

Um exemplo de fendmeno complexo observado na operacao de biorreatores
€ o comportamento cadtico, que € prejudicial ao bioprocesso. A presenga de
comportamento cadtico impossibilita a previsibilidade e a estabilidade do consumo de
substrato no interior do reator. Além disso, da origem a regides de baixo consumo de
substrato, o que leva a baixa produgéo do produto desejado (Asif; Ali; Ajbar, 2013).

Por esta razao, é necessario manter o biorreator operando em regides periddicas, o
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que é possivel por meio de controladores, para assim otimizar a produgao do produto
desejado (Abashar, 2011; Abashar; Elnashaie, 2010).

Como nenhum biorreator esta livre da ocorréncia de caos, € importante
estudar a resposta do sistema a este disturbio, para assim aplicar uma acado de
controle para evitar os efeitos negativos (Abashar; Elnashaie, 2010; Paz Astudillo;
Cardona Alzate, 2011). A analise dinamica de um sistema fornece muitas informacgdes
importantes que podem ser aplicadas para a sintese de um sistema de controle
eficiente. Além disso, permite identificar os problemas operacionais, examinar a
produtividade do reator e delinear as regides operacionais que podem ser seguras ou
ideais (Ajbar; Algahtani; Musa, 2022; Ciesielski; Grzywacz, 2019).

A aplicagcdo de calculo fracionario para a analise dindmica de sistemas
complexos, como biorreatores, pode contribuir para a obtencao de uma representacao
matematica mais precisa do sistema, e quanto melhor esta representagdo, mais
preciso € o seu controle. Dessa forma, a utilizagao de ordem fracionaria permite que,
mesmo para sistemas complexos, sejam obtidos modelos matematicos mais precisos,
melhorando assim o desempenho do controle, quando este € aplicado (Chen et al.,
2020; Munoz-Vazquez; Martinez-Reyes, 2019; Singh et al., 2021; Tusset et al., 2022).

Neste contexto, o presente estudo conduziu a analise dindmica de um
biorreator isotérmico que em seu interior ocorre uma reagao autocatalitica. As reagdes
autocataliticas podem ser aplicadas na analise de bioprocesso, pois representam
muitas reagdes bioquimicas (Painuly; Pushpavanam; Kienle, 2005).

Este estudo foi inspirado no estudo conduzido por Abasaeed (2000). No
entanto, o objetivo aqui é apresentar, por meio de diagramas de bifurcacao, as regides
onde o sistema se comporta de forma cadtica e analisar como cada um dos
parametros analisados contribuiu para a ocorréncia de caos. Além disso, foi
considerado o caso em que a analise dindmica foi feita em ordem fracionaria, para
considerar os efeitos de memodria do sistema. Por fim, com o intuito de otimizar a

producao de etanol, verificou-se a possibilidade de aplicagao de controle ao sistema.

1.1 Justificativa

Conforme a populagdo mundial cresce e se desenvolve, ha maior demanda
de energia. Logo, € um desafio a nivel global atender a demanda energética, com

acesso equitativo aos recursos e desenvolvimento sustentavel. Para isto, faz-se
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necessaria uma transicdo de combustiveis foésseis para fontes renovaveis. Neste
contexto, os biocombustiveis, como o etanol, sdo combustiveis mais sustentaveis ao
petréleo, e como sao renovaveis, podem contribuir significativamente para a redugao
dos impactos ambientais e garantia da seguranga energética (Gayen; Chatterjee; Roy,
2024; Rial, 2024; Tiburcio; Macédo; Pereira Neto, 2023).

O crescente interesse em biocombustiveis impulsionou muitos estudos
visando melhoria nos bioprocessos. Uma vez que o biorreator € a parte principal de
um bioprocesso, a analise dinamica desse sistema é fundamental para a identificacéo
dos parametros que afetam o modelo que o descreve, uma vez que este contém
incertezas, oriundas da complexidade presente nos bioprocessos (Ochoa et al., 2016).

Dessa forma, a analise dinamica do biorreator conduzida no presente estudo
possibilitou verificar como as variagcbes dos parametros influenciam no
comportamento do sistema, e com isso, identificar a regido de operagao onde é
possivel obter maior produgao do produto desejado. Além disso, foi possivel propor
um sistema de controle para levar o sistema a operar na regido onde se obtém maior
concentragéo do produto desejado.

Este estudo limitou-se a analise de um combustivel liquido, no caso, o etanol.
A escolha deste combustivel reflete ndo apenas a relevancia industrial e ambiental do
etanol, mas também considera outros aspectos técnicos, que tornam esta abordagem
mais adequada ao escopo da pesquisa. De acordo com a literatura, os biorreatores
do tipo tanque agitado (STBR) s&o os mais utilizados para a produgéo de etanol em
escala laboratorial e industrial. De acordo com Alhumaizi (1999), as reacgdes
autocataliticas que ocorrem em um reator CSTR se configuram em um dos sistemas
mais simples para estudos de bifurcagcdo. Portanto, a escolha do etanol como
combustivel liquido é justificada pela simplicidade experimental oferecida pelo CSTR
para estudos dinadmicos e pela relevancia do etanol como alternativa sustentavel aos
combustiveis fésseis.

No estudo de bioprocessos, como o que ocorre na producao de etanol, a
utilizacdo de reacdes autocataliticas na analise é relevante, pois estas reacgdes
representam muitas reagdes bioquimicas, que sdo complexas e de cinética nao linear.
Quando se considera o caso com mutagao, a complexidade do sistema é ainda maior.

Ao investigar a analise dindmica e o controle do comportamento cadtico de

um sistema definido por um conjunto de reagdes autocataliticas, este estudo contribui
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para o conhecimento em sistemas complexos, ao aplicar métodos para a modelagem,
analise e controle de bioprocessos industriais. A relevancia do estudo também esta
alinhada com as demandas globais de producdo de energia mais renovaveis e
sustentaveis.

Assim, o estudo contribui para uma das grandes areas da Engenharia de
Producéo, que é a Pesquisa Operacional, dentro do tépico “Modelagem, Simulagao e
Otimizacao”, pois visa buscar aprimoramento do processo de obtengdo de um
combustivel renovavel. Com isso, o estudo também atende aos seguintes ODS:
Energia limpa e acessivel (ODS 7), Industria, inovacao e infraestrutura (ODS 9) e
Consumo e producgao responsaveis (ODS 12), cujos simbolos estao apresentados na

figura 1.
Figura 1 — ODS atendidos pela pesquisa de Mestrado

INDUSTRIA, 1 CONSUMOE
INOVACAOE PRODUCAO

INFRAESTRUTURAS RESPONSAVEIS

Fonte: Adaptado de Nagoes Unidas Brasil (2025)

Dentro desses ODS, o estudo pode contribuir com as seguintes metas:

o ODS 7, Meta 7.2: Até 2030, aumentar substancialmente a participacao de

energias renovaveis na matriz energética global.

o ODS 9, Meta 9.4: Até 2030, modernizar a infraestrutura e reabilitar as industrias
para torna-las sustentaveis, com eficiéncia aumentada no uso de recursos e maior
adocao de tecnologias e processos industriais limpos e ambientalmente corretos; com
todos os paises atuando de acordo com suas respectivas capacidades.

o ODS 12, Meta 12.2: Até 2030, alcangar a gestao sustentavel e o uso eficiente

dos recursos naturais.
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1.2 Objetivo Geral

o Conduzir a analise dinamica de um biorreator isotérmico que em seu interior
ocorre uma reacgao autocatalitica e identificar a regido de maior produgéo do produto

desejado.

1.3  Objetivos Especificos

o Aplicar a metodologia Methodi Ordinatio para construir um portifolio de artigos

relacionados ao tema;

o Identificar o cenario da literatura disponivel sobre o tema;

o Conduzir a analise dindmica do sistema em ordem inteira e em ordem
fracionaria;

o Identificar a contribuicdo de cada um dos parametros no comportamento do
sistema;

o Propor um sistema de controle para conduzir o sistema a regido de maior

produgao de produto desejado;
o Indicar as contribuicbes do estudo para preencher as lacunas de pesquisa

identificadas.
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2 REFERENCIAL TEORICO

2.1 Desafios relacionados a matriz energética mundial

A produgdo de energia global € majoritariamente proveniente de fontes nao-
renovaveis, principalmente de combustiveis fosseis, como petrdleo, carvdo e gas
natural. Tais fontes de energia possibilitaram a transformacgéo da civilizagdo humana
de agricola para industrial e ttm como principal vantagem o custo baixo. No entanto,
sdo recursos finitos e que deverao se esgotar futuramente, uma vez que ndo podem
ser substituidas na natureza, pois sdo oriundas da decomposi¢cao de animais e plantas
ao longo de milhares de anos (Ribeiro; Braghini Junior, 2023).

O gréfico 1 apresenta a distribuicdo da matriz energética global no ano de
2023. O gréfico foi elaborado com os dados apresentados por Ritchie e Rosado (2020)

(publicado no site Our World in Data em 2020 e revisado em 2024).

Grafico 1 — Matriz Energética Global em 2023

25,06 Mil (14,56%)

6,82 Mil (3,96%)

® Nio renovavel (em TWh)
Nuclear (em TWh)
Renovavel (em TWh)

140,23 Mil (81,47%)

Fonte: Autoria prépria (2024)

De acordo com o grafico 1, as fontes ndo renovaveis foram responsaveis em
atender cerca de 81% da demanda global de energia em 2023, enquanto as fontes
renovaveis foram responsaveis por atender aproximadamente 15% da demanda

global, evidenciando assim o perfil da matriz energética global atual.
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O grafico 2 apresenta a distribuicdo do consumo de energia em relagao ao
tipo de fonte. O grafico foi elaborado com os dados apresentados por Ritchie e Rosado
(2020) (publicado no site Our World in Data em 2020 e revisado em 2024).

Grafico 2 — Consumo de energia de acordo com o tipo de fonte

Tipo

® Nio renovavel

Petroleo
Nuclear

® Renovavel
Carvio

Gas natural

Hidrelétrica

Fonte

Nuclear

Edlica

Solar

Outras renovaveis
Biocombustiveis
0 Mil 10 Mil 20 Mil 30 Mil 40 Mil 50 Mil

Consumo em TWh

Fonte: Autoria prépria (2024)

De acordo com o grafico 2, as fontes nao renovaveis, como petréleo, carvao
e gas natural foram responsaveis pela produgao de mais de 140 mil TWh de energia.
Somadas, as fontes renovaveis produziram cerca de 25 mil TWh de energia. De
acordo com Montoya et al. (2021), em razao do fato de a matriz energética global ser
majoritariamente ndo renovavel, o setor de energia € caracterizado como a principal
fonte de emissdes, responsavel por cerca de 73% das emissdes de gases de efeito
estufa. Dessa forma, a transigdo para uma matriz energética renovavel é necessaria
para reduzir as emissoes de gases e mitigar os efeitos das mudancas climaticas.

Além da questdo ambiental, a transi¢do para uma matriz energética renovavel
€ necessaria em razao dos desafios associados a dependéncia de fontes nao-
renovaveis, que sao limitadas e distribuidas de forma desigual entre os paises, o que
as torna vulneraveis a volatidade dos pregos, politicas internacionais e cenarios de

crise como pandemias, guerras e conflitos, o que pode comprometer o atendimento
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da demanda necessaria, gerando assim uma crise energética (Franga et al., 2023;
Ribeiro; Braghini Junior, 2023).

Visando o desenvolvimento sustentavel, muitos paises buscam implementar
legislacbes e regulamentacbes para enfrentar os desafios atuais do consumo e
producao de energia. O Protocolo de Kyoto (1997) e o Acordo de Paris (2015) séo
exemplos de esforgos para a cooperacgéao e colaboragao internacional para a mudanca
climatica, que fornecem a base para a transi¢do para uma matriz energética de baixo
carbono. Apesar de vantajosa e promissora, a utilizagdo de energias renovaveis
enfrenta desafios e obstaculos que precisam ser superados, como o alto custo inicial
e complexidade técnica dos projetos, infraestrutura adequada, questdes burocraticas,
bem como a dificuldade em substituir os combustiveis fosseis em termos de
dominancia (Gayen; Chatterjee; Roy, 2024; Tian et al., 2022).

2.2 Producao de biocombustiveis no Brasil

Os biocombustiveis possuem um papel fundamental na redugcédo da
dependéncia dos combustiveis fosseis, e assim, contribuem com a transigdo para uma
matriz energética renovavel. Sdo produzidos a partir de processos quimicos e
bioquimicos e apresentam vantagens como propriedades oxigenadas interessantes,
sao sustentaveis, uma vez que sao provenientes de biomassa, e sdo considerados
neutros em termos de carbono, pois a combustao dos biocombustiveis libera didxido
de carbono (CO2), e estas emissdes sdo compensadas durante a fotossintese. O setor
de transporte € um dos principais impulsionadores do consumo e produgcdo de
biocombustiveis. Estados Unidos, Brasil e Unido Europeia sao atualmente os maiores
produtos de biocombustiveis (Canabarro et al., 2023; Mumtaz et al., 2022; Prasad et
al., 2024).

O Brasil se destaca no cenario global como um dos maiores produtores e
consumidores de biocombustiveis, tanto etanol como biodiesel. O pais € o segundo
maior produtor de etanol e o terceiro maior produtor de biodiesel. O Brasil produz dois
tipos de etanol: o anidro, que é misturado na gasolina comercial, e o hidratado, que é
vendido separadamente como combustivel. Mais de 98% da producao de etanol do

pais utiliza a cana-de-agucar como matéria-prima, sendo o milho também utilizado
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para a produc¢ao do biocombustivel. Com relagdo as matérias-primas utilizadas para
a producao de biodiesel no Brasil, 68% € soja, 11% ¢é sebo, 2% ¢é 6leo de palma e
19% é outros (gordura de frango ou porco, 6leo de algodao, dleo de cozinha usado,
6leo de milho e dleo de canola) (Canabarro et al., 2023; Tiburcio; Macédo; Pereira
Neto, 2023).

O grafico 3 apresenta a distribuicdo da produgao de biocombustiveis no Brasil
em 2023, de acordo com os dados do Anuario Estatistico Brasileiro do Petréleo, Gas

Natural e Biocombustiveis, fornecido pela ANP.

Grafico 3 — Producgao brasileira de biocombustiveis em 2023

42,91 Mi

Producéo total de biocombustiveis
no Brasil em 2023 (m3)

7.53 Mi (17,54%)

Biodiesel (m3)
® Etanol (anidro e hidratado) ( m3)

35,38 Mi (82,46%)

Fonte: Autoria prépria (2024)

De acordo com os dados da ANP, 4291 bilhdes de litros de
biocombustiveis foram produzidos no Brasil em 2023, sendo que 82,46% (35,38
bilhdes de litros) é referente a produgao de etanol (anidro e hidratado) e 17,54% (7,53
bilhdes de litros) se refere a produgao de biodiesel.

Algumas politicas nacionais foram responsaveis pelo destaque do Brasil
no cenario de biocombustiveis. Desde 1931, era obrigatoria a adicdo de pelo menos
5% de etanol anidro na composigao da gasolina. Em 1970, foi langado o Programa
Nacional do Alcool (Proalcool) que aumentou este percentual para 25% e introduziu o
etanol hidratado (95% etanol e 100% agua) para uso como combustivel em veiculos
leves. Atualmente, o percentual obrigatério de alcool na gasolina é de 27%. Em 2005

foi promulgada a lei 11.097 que dispde da introdugéo do biodiesel na matriz energética
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nacional, onde a quantidade obrigatoria de biodiesel adicionado ao diesel iniciou em
2% (B2) e atualmente este percentual € de 12% (B12), com previsdo de aumento para
13% em 2024 (B13) e 14% em 2025 (B14) e 15% em 2026 (B15). Em 2017, por meio
da Lei 13. 576, foi estabelecida a Politica Nacional de Biocombustiveis (RenovaBio)
que, por meio de inciativas como a geracgao de créditos de carbono, visa promover a
expansao adequada dos biocombustiveis na matriz energética nacional, e assim,
assegurar a previsibilidade para o mercado de combustiveis, induzir ganhos de
eficiéncia energética e de reducéo de emissdes de gases causadores do efeito estufa
na producdo, comercializagdo e uso de biocombustiveis (Canabarro et al., 2023;
Tiburcio; Macédo; Pereira Neto, 2023; Brasil, 2023; Brasil, 2017).

O grafico 4 apresenta a distribuigdo da producdo de biocombustiveis entre as
regides do Brasil e o grafico 5 apresenta os estados brasileiros que se destacam na

produgao de etanol e biodiesel, de acordo com os dados da ANP.

Grafico 4 — Distribuigao da produgao brasileira de biocombustiveis em 2023 por regiao
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Fonte: Autoria prépria (2024)
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Ao analisar os graficos, verifica-se que as regides Sudeste e Centro-Oeste
sao as maiores produtoras de biocombustiveis no pais, principalmente o etanol. Com
relacdo a producdo de biodiesel, destaque para a regido Sul, que possui produgao
nos trés estados que a compde. O estado de Sdo Paulo se destaca na producao de
etanol, 13,7 bilhdes de litros produzidos em 2023, e o estado do Rio Grande do Sul é

0 maior produtor de biodiesel, com 1,70 bilhdes de litros produzidos em 2023.

2.3 Panorama da produgao de etanol

O consumo de etanol tem emergido no mundo todo. E considerado um tipo
de energia verde, uma vez que este combustivel € derivado de culturas agricolas, que
sdo fontes bioldgicas e renovaveis. O etanol pode ser comercializado como etanol
hidratado, quando é comercializado sozinho nas bombas de combustivel, ou como
etanol anidro, quando esta misturado com gasolina. Dessa forma, espera-se que a
producao em larga escala deste biocombustivel possa reduzir significativamente a
dependéncia de combustiveis fésseis (Canabarro et al., 2023; Murata et al., 2021;
Nuanpeng et al., 2023; Qu et al., 2021).

No cenario atual (década de 2020), o Brasil ocupa posi¢ao de destaque na
producao e consumo de biocombustiveis. O pais € o segundo maior produtor global
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de etanol e é responsavel por aproximadamente 90% da producédo total de
biocombustiveis na América Latina (Canabarro et al., 2023; Mumtaz et al., 2022;
Tiburcio; Macédo; Pereira Neto, 2023).

O etanol é produzido por meio da fermentacdo de acucares utilizando
leveduras. As fontes de agucares utilizadas para a produgédo de etanol podem ser
classificadas em: culturas a base de amido, culturas ricas em agucar livre e biomassa
lignoceluldsica. O etanol a base de amido e agucar livre dominam a produgao mundial,
com taxas de 60% e 40%, respectivamente. Os produtores do etanol utilizam
principalmente culturas a base de amido para a produgao de etanol, como os grao de
milho nos Estados Unidos e trigo ou beterraba na Unido Europeia. No caso do Brasil,
o etanol € majoritariamente produzido a partir da cana-de-agucar (Li et al., 2022; Qu
etal., 2021).

De acordo Robak e Balcerek (2018), dependendo do tipo de matéria-prima e
do processo empregado, o etanol pode ser classificado como etanol de primeira
geragéao (1G), etanol de segunda geragao (2G) e etanol de terceira geragao (3G).

O etanol 1G utiliza como matéria-prima culturas com altos teores de agucar e
amido, que também sao utilizadas como alimentos, como cana-de-agucar, milho,
cevada, entre outras. A producao em larga escala do etanol 1G gera preocupacodes
quanto as suas consequéncias socioeconbmicas e ambientais, uma vez que a
producao de etanol compete com a produg¢do de alimentos por agua e terra aravel, o
que pode levar a escassez de recursos e aumento nos pregcos (Robak; Balcerek,
2018).

O etanol 2G utiliza biomassa lignoceluldsica, oriunda de residuos
agroindustriais, que € uma matéria-prima renovavel, ndo alimenticia, de baixo custo e
abundante. No entanto, por razdes técnicas e econdmicas, ainda ndo sao produzidas
em larga escala, em razao da exigéncia de um pré-tratamento da matéria-prima antes
da fermentagdo. Dessa forma, ainda sao necessarios estudos para otimizar o
processo de producgao de etanol 2G (Vedovatto et al., 2021).

Por fim, o etanol 3G utiliza a biomassa de algas como matéria-prima. O cultivo
de algas apresenta como vantagens a capacidade de se adaptar a diferentes
ambientes, alta eficiéncia na fixagdo de COg2, alto potencial de acumulo de
carboidratos, além de causar impacto na producio de alimentos. Embora a producéao

de etanol 3G ainda nao esteja otimizada, ha muitas pesquisas em todo o mundo para
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explorar métodos que viabilizem a produgdo em larga escala e que, no futuro, este
combustivel oferecera muitas vantagens como utilizagéo de residuos e esgoto para
cultivo, reducdo da pegada hidrica, aumento da segurancga alimentar e disponibilidade
de energia renovavel (Muller et al., 2023).

2.3.1 Producéo de etanol

O processo padrao para obtencédo de etanol a partir de cana-de-agucar no
Brasil consiste nas seguintes etapas principais: limpeza, extragdo do caldo e
separagao do bagaco, tratamento e concentragao do caldo, fermentacgao, destilagao.
No caso de etanol anidro, a ultima etapa do processo € a desidratacdo. Nas plantas
de etanol 1G, ocorre a cogeragédo de energia, onde o bagaco € utilizado para gerar
energia a partir da queima da biomassa (Oliveira; Cruz, 2023). Nos casos de produgéo
de etanol 2G, o bagag¢o da cana-de-agucar passa pelas etapas de pré-tratamento,
hidrolise enzimatica, fermentacéao, destilacdo e desidratacao (etanol anidro) (Robak;
Balcerek, 2018).

A figura 2 apresenta a sequéncia das macros etapas empregadas para a
producao de etanol anidro e hidratado. No fluxograma, sao apresentadas as etapas
para a produgdo de etanol de primeira geracéo (1G) e etanol de segunda geragéao
(2G).

Figura 2 — Macro etapas empregadas para a produc¢ao de etanol 1G e 2G
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Nos topicos a seguir, estdo detalhadas as macros etapas da produgao de
etanol, de acordo com as descrigbes do processo apresentadas nos estudos de
Zanardi e Costa Junior (2016) e Oliveira e Cruz (2023).

o A cana-de-agucar, matéria-prima para a fabricacdo de etanol 1G, é
composta de suco (agua e solidos soluveis, como glucose, sucrose, sais e acidos
organicos) e fibras (bagagco — componentes lignoceluldsicos e cinzas). Apds a limpeza,
a cana-de-agucar € enviada para um conjunto de moendas, onde o caldo & extraido
das fibras por aplicagbes sucessivas de pressao.

o O caldo é separado do bagacgo e enviado para a etapa de tratamento,
que envolve as etapas de adicdo de quimicos como fosfato e leite de cal (calagem)
para a remogao de compostos volateis, decantacdo (onde ocorre a remogao de
sélidos) e filtracdo (onde a lama é lavada e se obtém o filtrado). A etapa de tratamento
¢ finalizada com a concentracdo do caldo limpo em evaporadores.

o Ap0ds, o caldo é enviado para a fermentagdo, onde ocorre a conversao
de agucares em etanol e CO2. As leveduras sdo 0s microrganismos mais empregados
na fermentacgéo e o tipo Saccharomyces cerevisiae (S. cerevisiae) € a mais estuda e
empregada em escala industrial. O produto obtido da fermentagcdo € denominado
vinho bruto, que contém células de levedura em suspensdo. O vinho bruto é
centrifugado, obtendo o creme de levedura, que € recuperado, tratado, purgado e
reciclado para ser utilizado em uma nova fermentacéao, e o vinho final que € enviado
para a destilagdo. A composi¢ao do vinho final € de aproximadamente 88 a 93% de
agua, 7 a 12% de etanol e pequenas proporgdes de outros alcoois.

o Para obter etanol de alta pureza, emprega-se a destilagdo, que separa
os componentes de uma mistura de acordo com sua volatilidade. A destilagdo ocorre
em varias colunas, onde no fundo retira-se a vinhaga, efluente do processo, € no topo
obtém-se os vapores ricos em etanol. Ao final deste processo, obtém-se o etanol
hidratado, com concentragéo de 93,2 °INPM?2.

o Uma vez que a mistura de etanol e agua é uma mistura azeotrépica?,
nao é possivel obter etanol anidro ao final do processo de destilacdo. Faz-se

necessaria a aplicacao de métodos quimicos e fisicos para promover a desidratagao

2 °INPM é a razao em gramas de alcool absoluto contido em 100 gramas duma mistura hidro-
alcodlica.
3 Sa0 aquelas que se comportam como uma substancia pura durante o processo de ebuligdo.
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do etanol, como a desidratacdo azeotropica por cicloexano, que o método mais
utilizado no Brasil. Neste processo, o etanol hidratado € misturado com o cicloexano
em uma coluna desidratadora, que apresenta a seguinte distribuicdo: na regido
superior tem-se o ternario, agua, etanol e desidratante, na zona intermediaria tem-se
a mistura etanol e desidratante, e, na zona inferior, 0 obtém-se o produto final, etanol

anidro, com concentracido 99,3 °INPM.

Na etapa de moagem, além do caldo, obtém-se o bagaco, que pode ser
empregado como biomassa para queima nas caldeiras, e assim produzir energia
elétrica, ou ser utilizado para a obtencao do etanol 2G.

De acordo com Prasad et al. (2024) e Robak e Balcerek (2018), o bagago da
cana-de-agucar € uma biomassa lignocelulésica com grande potencial para a
producgao de etanol. Em seus estudos, os autores apresentam as etapas empregadas

para a producao de etanol 2G, que estdo descritas nos seguintes topicos.

o Em razado de sua estrutura complexa, com lignina ndo biodegradavel e
celulose cristalina e hemicelulose com baixa digestibilidade, faz-se necessario um pré-
tratamento da biomassa antes da fermentagdo. Os processos empregados no pré-
tratamento podem ser bioldgicos, quimicos ou fisicos. A escolha de qual pré-
tratamento sera adotado depende da composi¢cao da biomassa lignoceluldsica e sao
a principal causa do alto custo da producao de etanol 2G.

o ApoGs o pré-tratamento, a biomassa segue para a etapa de hidrdlise
enzimatica, quem tem o objetivo que quebrar os polimeros celulose e hemicelulose
em agucares mais simples, que podem ser convertidos em etanol durante a
fermentacdo. A hidrolise dos polimeros € realizada por enzimas, como a
endoglucanase (EG), exocelobiohidrolase (CBH) e B-glucosidase (BGL).

o Apods hidrolise enzimatica, o material hidrolisa obtido segue para as
etapas de fermentacao, destilacdo e desidratacao, como ocorre na producao de etanol
1G.

2.4 Biorreatores e a complexidade dos bioprocessos

Os biorreatores sdo vasos onde em seu interior ocorre um bioprocesso, isto

€, uma reacgao biolégica. Os biorreatores sdo o0 nucleo de diversos processos
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bioldgicos que envolvem microrganismos (bactérias, fungos, leveduras etc.), enzimas,
células animais e vegetais e tecidos. Para cada bioprocesso especifico, ha um tipo de
biorreator adequado. Os diversos tipos e configuragbes de biorreatores existentes
surgiram dos estudos aprofundados do sistema biologico, incluindo crescimento
celular, metabolismo, manipulagcao genética, entre outros fatores, para entender as
exigéncias dos processos biolégicos (Wang; Zhong, 2007).

Os biorreatores do tipo STBR tém sido amplamente aplicados para a
producdo de etanol, tanto em escala laboratorial quanto industrial. A acado dos
agitadores promove um sistema homogéneo e uma mistura uniforme no interior do
STBR, no entanto, também é responsavel por um alto consumo de energia (Sriputorn
et al.,, 2021). Os biorreatores STBR com agitacdo continua, denominados CSTBR,
possuem uma ampla disponibilidade comercial, onde a entrada de nutrientes e a
retirada de produtos ocorre de forma regular. Os substratos sdo alimentados no
sistema com concentragdo e taxas de fluxo definidas e o niumero de células é
controlado pela sua remocé&o do biorreator (Karagoz; Bill; Ozkan, 2019).

Na literatura, ha diversos estudos que utilizaram reatores CSTBR para a
producao de etanol, como o trabalho de Liu et al. (2020) onde um CSTR foi empregado
na fermentacado anaerdbica de aguas residuais de melago, que serviram de substrato
para a producao de etanol e hidrogénio. O trabalho de Sun et al. (2019) utilizou um
CSTR para a produgao de etanol a partir do gas de sintese utilizando biochar de
residuos da avicultura como meio. Em seu estudo, Lee et al. (2017) empregou o CSTR
na produgao de etanol a partir do glicerol, um subproduto da produgao de biodiesel.
De acordo com os autores, além de uma alternativa para a reutilizacdo desta
substancia residual, a produgao de etanol a partir do glicerol apresenta um processo
simplificado, obtendo assim reducéo dos custos de producao.

Independentemente do tipo biorreator utilizado, este deve oferecer as
condi¢cdes ideais para a conducdo do bioprocesso e para melhor rendimento do
produto. O biorreator deve ser projetado visando maximizar o nivel de producéo e
minimizar o quanto for possivel o consumo de energia. Algumas variaveis de processo
afetam a performance biolégica em um biorreator e precisam ser monitoradas. A
temperatura € um dos parametros mais criticos, uma vez que afeta o crescimento dos
microrganismos. A mistura adequada também deve ser controlada para garantir o

suprimento de nutrientes necessarios. Outro fator importante € o suprimento de
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oxigénio dissolvido, que afeta tanto o crescimento dos microrganismos como a
formacao de produtos. O pH também dever ser monitorado, uma vez que durante a
fermentacao, este valor pode mudar em razdo dos metabdlitos liberados no meio.
Portanto, se faz necessario examinar o sistema biolégico afetado e as circunstancias
que aumentam a atividade do microrganismo e taxa de conversao, visando obter
maior concentragao do produto (Novia et al., 2023; Zhong, 2010).

Tais paréametros afetam o crescimento do microrganismo no interior do
biorreator e, consequentemente, a eficiéncia do bioprocesso. Este fato, somado com
a natureza transformadora do bioprocesso e sua cinética nao linear e incerta, faz com
o biorreator seja um sistema dificil de modelar e controlar (Hajaya; Shaqarin, 2022;
Mohan et al., 2022). A modelagem de bioprocessos € desafiadora, pois estes
processos sdo consideravelmente mais dificeis de caracterizar que os processos
quimicos, em razao das reagdes metabolicas e dindmica do fluido da cultura. Além
disso, os bioprocessos sao altamente sensiveis as mudangas nas condi¢des
operacionais do processo. O comportamento dos bioprocessos ainda ndo é bem
compreendido, assim, é dificil descrever com precisdao os mecanismos que ditam o
comportamento dos microrganismos (Forster et al., 2023; Petsagkourakis et al., 2020).
Os principais fatores que contribuem para a complexidade dos biorreatores estao

apresentados na figura 3.
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Figura 3 — Fatores que afetam a complexidade dos biorreatores
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Em seu estudo, Asif, Ali, Ajpbar (2013) apresentam outros fatores que
contribuem para a complexidade dos bioprocessos. Segundo os autores, no interior
do biorreator ocorre o fendbmeno da competicdo entre as espécies microbianas, o que
€ comum em ecossistemas naturais. Na competicdo simples, as espécies competem
pelo recurso que afeta o crescimento de todas elas. Além disso, ao analisar o
comportamento dinamico do bioprocesso, o0s autores identificaram um
comportamento complexo, com duplicacéo de periodo e ocorréncia de caos. Em seu
trabalho, Ajbar, Algahtani, Musa (2022) afirmam que os biorreatores continuos s&o
altamente nao lineares e podem apresentar problemas operacionais, como
multiplicidade de estado e oscilagdes indesejadas, que comprometem a operagao

segura e eficiente do biorreator, e devem ser, portanto, evitadas.

2.5 Analise dinamica e controle de bioprocessos

De acordo com Ladyman, Lambert e Wiesner (2013), ndo existe na literatura
uma forma concisa para definir sistemas complexos, muito menos uma definicdo na
qual todos os cientistas concordem.

Em seu estudo, os autores revisaram outros estudos que tentaram

caracterizar sistemas complexos e analisaram um conjunto de recursos que s&o



30

associados a sistemas complexos na literatura por estudiosos da area. Como
resultado, os autores propuseram uma tentativa de definicdo de complexidade,
considerando o aspecto fisico. Segundo os autores, “um sistema complexo € um
conjunto de elementos que estdo interagindo de forma desordenada, resultando em
uma organizagcao e memoria robustas”.

A operagao de um bioprocesso pode apresentar limitagdes, uma vez que a
interagdo entre as células e o ambiente no interior do biorreator € um processo
complexo. Quando o comportamento dinamico de um biorreator € conhecido, é
possivel definir as melhores condi¢cbes de partida e operagao, visando os melhores
resultados da fermentacdo, e assim, evitar fenbmenos indesejados ou aproveitar
aqueles que levam aos resultados esperados (Paz Astudillo; Cardona Alzate, 2011) .

Dessa forma, a analise da estabilidade é importante no estudo de
biorreatores, pois permite obter informagdes importantes sobre sua operagdo, como
estabelecimento das condi¢des estaveis, conhecer o comportamento do sistema ao
longo do tempo e determinagcdo da existéncia dos estados estaveis, que estédo
diretamente relacionados aos estados de operacdo. Além disso, o projeto e o
desenvolvimento de um sistema de controle eficiente devem incluir o calculo dos
estados estaveis, dessa forma, o comportamento dindmico do biorreator deve ser
conhecido. Para conduzir a analise de estabilidade do sistema, faz-se necessario o
desenvolvimento de um modelo matematico que reproduza o comportamento
dindmico do processo. Estes modelos matematicos mostram-se ferramentas uteis
para explorar os fenbmenos complexos que ocorrem no interior de um biorreator, além
disso, podem ser usados para estudos paramétricos do sistema e fornecer
informagdes sobre meios de aumentar a produtividade do processo (Ajbar; Algahtani;
Musa, 2022; Algahtani et al., 2021; Paz Astudillo; Cardona Alzate, 2011).

Em seu estudo, Paz Astudillo e Cardona Azate (2011) afirmam que um dos
modelos mais aplicados para a analise dindmica de sistema € a teoria de bifurcacéao,
que descreve as mudancgas bruscas que ocorrem em um sistema quando um
parametro de controle é alterado. Nos diagramas de bifurcagao, as variaveis de saida
do sistema sao plotadas em relagdo a um parametro critico. A teoria de bifurcacao
permite identificar os parametros que influenciam a estabilidade do sistema, bem
como determinar um intervalo de valores adequado para eles, o que é fundamental

para as estratégias de otimizagao e controle.
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Na literatura, ha exemplos de estudos que conduziram a analise dinamica de
biorreatores e obtiveram resultados interessantes. A analise n&o linear de estado
estavel de um biorreator do tipo CSTR aplicado para a producao de etanol foi
conduzida no estudo de Ciesielski e Grzywacz (2019). A taxa de diluicdo e a
concentracdo de glicose na alimentagcdo foram utilizadas como parametros de
bifurcagdo. De acordo com os autores, os diagramas de bifurcagao ilustraram bem a
complexidade do modelo, possibilitaram identificar situagdes a serem evitadas e a
regido onde ocorre a maior concentragao de etanol.

O estudo de Altimari et al. (2022) consistiu em analisar a competicdo entre
bactérias e microalgas em um biorreator do tipo CSTR. A analise de bifurcagao
possibilitou a determinagéo das regides de estabilidade de monoculturas de bactérias
e microalgas, também na situacdo de consorcio entre elas. A analise forneceu
expressdes que definem os limites de espaco de parametros, o que garante a
estabilidade dos diferentes estados estacionarios, € consequentemente, oferece
diretrizes para o projeto e controle do biorreator.

Em seu trabalho, Villafuerte-Segura et al. (2023) apresenta um modelo
matematico Lotka-Volterra com atraso de tempo para um biorreator. O tempo de
paralisacao foi utilizado como parametro para identificacdo das condigdes para as
condi¢des de bifurcacédo. De acordo com os autores, os resultados obtidos contribuem
para melhorar a estabilidade da fermentacdo, a qualidade do produto e fornecer
informagdes sobre a dindmica do sistema analisado. Modelagem e simulacdes
numéricas foram empregadas no estudo de Abashar (2018) para investigar a
influéncia das excitagcbes da membrana na produgao de etanol em um fermentador
forgado. Por meio de diagramas de bifurcagao, os autores identificaram a ocorréncia
de fendbmenos interessantes, como caos, hiper caos e grandes janelas de bolhas. Os
resultados mostraram também que a regido cadtica apresenta maior potencial para
implementagao das excitagcbes da membrana.

Os resultados obtidos com a analise dindmica possibilitam o desenvolvimento
de um sistema de controle para biorreatores. No entanto, o controle de biorreatores é
uma tarefa desafiadora em razao de seu comportamento dindmico complexo e nao
linear, presenca de disturbios externos e dificuldade de medir variaveis
representativas. Além disso, os biorreatores podem apresentar sensibilidade aos

parametros de bifurcacdo e comportamento cadtico. Apesar de desafiador, o controle
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de bioprocessos € necessario para minimizar o custo do processo, garantir
produtividade e preservar a qualidade do produto final (Carrillo-Ahumada et al., 2020;
Fernandez et al., 2019; Pachauri; Rani; Singh, 2017). Por esta razéo, muitos estudos
tém se dedicado no desenvolvimento de sistemas de controle eficientes para
biorreatores.

Em seu estudo, Tusset et al. (2022) propuseram um projeto de controle LQR
para controlar a temperatura de um biorreator. O trabalho dos autores contribuiu para
o entendimento do controle de ordem reduzida, pois para o controle foram
consideradas apenas as equagdes que representam a variagdo de temperatura no
reator e na camisa.

No trabalho de Natarajan, Moghadam e Jagannathan (2021) é proposto um
controlador adaptativo baseado em redes neurais para o rastreamento de um
bioprocesso. Este controlador apresenta a capacidade de autoaprendizagem em
condigbes de circuito fechado em razao da fase de aprendizagem online. De acordo
com os autores, o controlador proposto pode ser utilizado para explorar os desafios
do controle de bioprocessos e, no futuro, podera ser aplicado para o rastreamento
eficiente de bioprocessos onde a dindmica nao é completamente conhecida.

Um esquema de controle inferencial baseado em rede neural adaptativa
(ADALINE) foi proposto por Pachauri, Singh e Rani (2017) para o controle do processo
de fermentagéo de etanol. A concentragédo de etanol € estimada a partir do perfil de
temperatura do processo utilizando um sensor suave. Os autores ainda propuseram
um meio de melhorar a precisao da previsdao do ADALINE por meio do retreinamento
com medigdes anteriores imediatas.

O estudo de Petre, Selisteanu e Roman (2021) apresenta um projeto de
esquemas de controle avangados para um processo continuo de producgao de etanol.
Estes esquemas envolvem leis de controle adaptativo e algoritmos de estimativa ndo
linear, como observadores de modo deslizante e estimadores de estados e
parametros, para monitorar a concentragao de substrato e a temperatura durante a
fermentacao. Apesar da ocorréncia de incertezas e perturbacodes, o sistema proposto
atingiu com sucesso a meta de produgdo de etanol, minimizando a quantidade de
substrato residual.

No trabalho desenvolvido por Fonseca et al. (2013) foi proposto o uso de

controladores fuzzy-Pl e fuzzy-PID em conjunto com uma estratégia de intervalo
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dividido para controlar a temperatura de um biorreator que foi modelado como um
CSTR. O desempenho desses sistemas de controle foi comparado por meio da
integral de erro, demanda de utilidade e esforgco de controle. De acordo com os
autores, o sistema de controle proposto foi capaz de regular a temperatura
adequadamente em todos os testes e apresenta como vantagens o baixo consumo
de utilidades e sinal de saida suave, o que evita a necessidade de manutencao nao

programada.

2.6 Ocorréncia de comportamento caético em biorreatores

O design eficiente, a operagdo e o controle de reatores, bem como sua
operacao e performance sao afetados profundamente por disturbios fogados
(intencionais) ou naturais (ndo intencionais). No entanto, nenhum reator é capaz de
operar livre de disturbios em sua alimentagao. Dessa forma, € importante estudar a
resposta do sistema a tais disturbios, para utiliza-los nas situagcbes em que sao
benéficos, ou entdo, evita-los, por meio de controladores, quando os efeitos sao
negativos (Abashar, 2011). Em seu estudo, Abashar e Elnashaie (2010) analisaram a
resposta dindmica de um biorreator empregado na produgcdo de etanol as
perturbagdes sinusoidal da concentragdo de entrada. Como resposta a tais
perturbacgdes, sistema apresentou uma dinamica rica e complexa, como a ocorréncia
de caos.

De acordo com Brown e Chua (1996), ao longo dos anos houve varias
tentativas de estudioso para definir o que é caos. Segundos os autores, a dependéncia
sensivel as condi¢des iniciais € amplamente associada como um sindnimo de caos.
Em seu estudo, os autores apresentam dois conceitos que consideram o nucleo do
entendimento sobre caos: a perda rapida da correlagcao entre futuro e passado e a
perda rapida da informacgao ao longo do tempo.

O trabalho de Cattani et al. (2017) apresenta uma definigdo de caos
deterministico que, segundo os autores, ocorre quando as medigdes do estado de um
sistema em um momento especifico podem nao permitir prever seu futuro, mesmo
que as equagdes que regem o sistema sejam conhecidas.

Uma outra definicdo é apresentada no estudo de Gan (1996), que diz que um
sistema dindmico cadtico € um sistema deterministico que apresenta comportamento

aleatdrio por meio de sua dependéncia sensivel as condigdes iniciais. Ainda segundo
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os autores, o caos também apresenta caracteristicas fractais, ou seja, apresenta
autossimilaridade.

De acordo com as definicbes apresentadas, os sistemas cadticos apresentam
grande sensibilidade as condi¢des iniciais e, uma vez que podem percorrer uma
grande parte do espaco de fase, quando ocorre uma variagdo em um parametro do
sistema ou em uma condic¢&o inicial, mesmo que pequena, todas as regides visitadas
podem ser alteradas consideravelmente (Bandyopadhyay; Ravikumar; Kulkarni,
1993). O comportamento oscilatério afeta o desempenho do processo e prejudica sua
otimizacao. Este fendmeno nao é indesejavel apenas do ponto de vista do controle de
processos, mas no caso em que se trabalha com substancias toxicas, o
comportamento oscilatorio pode originar situagdes perigosas, que comprometem a
operagao segura do biorreator (Lenbury; Sukprasong; Novaprateep, 1996).

A ocorréncia de fendmenos complexos, como o caos, € indesejavel e
problematica em processos quimicos e em bioprocessos, pois pode estar associada
a ocorréncia de limitagdo de difusdo, efeitos de gel em reatores de polimerizagao, ou
inibicdo de substrato em biorreatores. Em raz&o da problematica relacionada a
ocorréncia de caos e da necessidade de projetar reatores mais eficientes e seguros,
pesquisas relacionadas ao controle de caos tém despertado a atencdo dentro no
campo de dindmica nao linear (Ho; Chuang; Li, 2005; Zhang; Seider; Chen, 2016). Um
desses trabalhos € o de Rasoulian e Shahrokhi (2010) que propds um sistema de
controle da concentracdo do produto desejado em um CSTR ndo isotérmico que
apresenta comportamento caético. Para isso, um controlador feedback de estado ideal
foi projetado. Em razao das singularidades e nao linearidades do sistema, foi proposta
a estratégia de controle feedback de estado linear. Dessa forma, os autores visaram
controlar o comportamento cadtico do reator acima de seu ponto de equilibrio. Um
outro exemplo foi o trabalho desenvolvido por Vaidyanathan (2015), onde foi feita a
analise dindmica de um reator quimico com comportamento cadtico, que permitiu
obter a descricdo detalhada da dinamica do reator, bem como identificar os valores
nos quais o sistema apresentou comportamento caético. Apos esta analise, os autores
propuseram uma lei de controle adaptativo para o controle global do caos do reator
com parametros desconhecidos.
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2.7 Modelagem matematica de sistemas utilizando calculo fracionario

Os modelos matematicos sao importantes para a engenharia, pois sdo uma
forma de descrever o que acontece em fenbmenos reais. A partir dos dados coletados
sobre um determinado fendmeno, um modelo matematico € proposto com o intuito de
prever como as variaveis de saida se comportam em razao da variagao de outros
fatores. Na area de engenharia, os processos sao modelados para prever sua
dinamica, transformar a escala de laboratério em escala industrial e otimizar
processos por meio condigdes operacionais e projetos de equipamentos. No entanto,
€ importante ampliar os modelos obtidos para incluir as interagées do sistema em
varias escalas. A analise de alguns sistemas mostrou que alguns fenébmenos e
processos nao podem ser modelados adequadamente utilizando as equagdes
diferenciais de ordem inteira. Neste contexto, destacam-se as derivadas fracionarias
para a modelagem de fendmenos fisicos complexos (Flores-Tlacuahuac; Biegler,
2014; Lopes Ferrari et al., 2024).

O calculo fracionario existe ha muitos anos e tem sido cada vez mais
explorada na literatura e aprimorada por varios pesquisadores para a modelagem de
sistemas e desenvolvimento de controladores. O calculo fracionario apresenta
vantagens interessantes, como efeito de memodria e heranca, graus de liberdade
extras e maior flexibilidade, o que permitem desenvolver modelos matematicos mais
precisos fendmenos fisicos avangados, bem como projetar controles mais robustos
para sistemas dinamicos complexos. Quando comparados com os de ordem inteira,
os controladores de ordem fracionaria apresentam melhor resposta, uma vez que o
calculo fracionario permite que os sistemas sejam mais bem definidos, descritos e
modelados, e quanto melhor a descrigdo matematica do sistema, mais preciso € o seu
controle (Chen et al., 2020; Munoz-Vazquez; Martinez-Reyes, 2019; Singh et al.,
2021). A figura 4 apresenta um resumo das vantagens da utilizagdo do calculo

fracionario na modelagem de sistemas.
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Figura 4 — Resumo das vantagens da aplicagao do calculo fracionario na modelagem de
sistemas complexos
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Na literatura, ha exemplos de estudos que empregaram o calculo fracionario
para a modelagem de processos quimicos e bioprocessos. O estudo de Aranha et al.
(2024) teve como objetivo ajustar modelos cinéticos de secagem e extragao de lipidios
de sementes de maracuja, utilizando os modelos tradicionais e o calculo fracionario.
Os resultados do estudo mostraram que o modelo de ordem fracionaria ofereceu
ajustes iguais ou superiores aos modelos tradicionais para a cinética de extragao do
o0leo e secagem das sementes. O trabalho desenvolvido por Silva et al. (2024)
apresentou um modelo de calculo fracionario como um modelo cinético generalizado
para prever o rendimento maximo de metano e a cinética de degradagao em ensaios
de potencial de biometano (BMP). De acordo com os autores, o0 modelo fracionario
superou 0os modelos cinéticos comuns de primeira ordem e apresentou a capacidade
de capturar as complexidades da producao de metano sem perder a precisao do
modelo.

Ha também estudos que utilizaram o calculo fracionario no desenvolvimento
de sistema de controles para sistemas complexos, como os biorreatores, em razédo de
seu desempenho superior. Em seu estudo, Pachauri, Singh e Rani (2018) projetaram
e implementaram um controlador PID com ordem fracionaria e dois graus de liberdade

(2DOOF-FOPID) para o controle da temperatura de um biorreator. Os autores
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utilizaram os algoritmos genéticos para estimar os parametros do controlador. O
desempenho do controlador proposto foi comparado com um PID de ordem inteira no
rastreamento do setpoint, supressdo de ruido, rejeicdo de disturbios e analise de
robustez. Os resultados obtidos mostraram que o controlador proposto obteve
desempenho superior em todos os testes feitos e foi capaz de fornecer um controle
eficiente, preciso e robusto e pode ser aplicado para o controle da temperatura em
diferentes aplicagdes industriais.

O trabalho de Mohan et al. (2022) apresentou uma estratégia de controle em
cascata baseada em PD/PI fuzzy de ordem fracionaria (FOFPD/PI) para controlar o
processo de fermentagao dentro de um biorreator. O FOFPI é usado para controlar a
concentracédo de etanol no loop interno, enquanto o FOFPD é usado para o controle
de temperatura do biorreator no loop externo. O desempenho do controlador
FOFPD/PI projetado foi comparado com o de outros controladores, inclusive seu
equivalente de ordem inteira (IOFPD/PI), 2DOF FOPID, 2DOF PID e o controlador PID
classico. Sob diferentes condigdes de operagao, o controlador FOFPD/PI proposto
demonstrou controle preciso em comparagdo com os outros controladores. Por outro
lado, o controlador PID classico apresentou o desempenho mais fraco, o que confirma

a superioridade do controlador de ordem fracionaria em relagao ao PID classico.

2.8 Aplicagcao de reagoes autocataliticas como um meio de descrever a
complexidade de processos quimicos e bioquimicos

As reacgdes autocataliticas sao aquelas onde produto gerado é responsavel
por aumentar a taxa do processo, isto €, o produto atua como o catalisador da reacao.
A autocatalise resume a capacidade dos sistemas vivos de reproducao e acredita-se
que este processo esteve presente desde as formas primitivas de metabolismo, nos
primeiros estagios da origem da vida. Em uma reacao autocatalitica, o produto da
primeira reagcdo pode aumentar a taxa de outra reagao, e o produto desta aumenta a
taxa da primeira reacdo. Este efeito € conhecido como loop feedback positivo.
Reacbes quimicas e bioquimicas podem ser analisados no contexto de processos
autocataliticos (Gadgil; Kulkarni, 2009; Unterberger; Nghe, 2022).

A partir da segunda metade do século 20, houve um aumento do interesse no
estudo da dindmica complexa, com foco em sistemas de reagcbes quimicas que
apresentam fendmenos nao lineares, como oscilagdes e padrbes especiais. Neste
contexto, as reacdes autocataliticas se destacam, pois apresentam comportamentos
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interessantes, como o efeito feedback positivo e fenbmenos dinamicos complexos,
como a ocorréncia de caos, sendo uma ferramenta util para o estudo e analise de
processos quimicos e bioldgicos (Arcadia et al., 2021; Schuster, 2019).

No estudo de sistemas que apresentam complexidade estatica e dinamica, o
reator CSTR auto térmico é um classico paradigma. Nos ultimos anos, um outro
sistema que tem despertado a atencéo dos pesquisadores € o CSTR isotérmico com
reagao autocatalitica, que se configura como um dos sistemas mais simples para
estudos de bifurcacdo. O processo autocatalitico, em razado do efeito feedback,
fornece ao sistema multiplicidade de estados variaveis, oscilagdes sustentadas e até
mesmo caos (Alhumaizi; Abasaeed, 2000; Birol; Teymour; Keener, 2000).

De acordo com Alhumaizi (2000), quando se adiciona a autocatalise o
processo de mutagao, adiciona-se maior complexidade ao sistema, uma vez que a
especie mutante compete com o autocatalisador original. Em seu estudo, o autor
examinou uma reacao autocatalitica que ocorre em um CSTR, onde o autocatalisador
sofre mutacdo. A anadlise dindmica do sistema mostrou que este apresenta
comportamento cadtico, bem como multiplas transicdes entre comportamento
perioddico e caodtico. Segundo o autor, o sistema proposto € util para melhor
compreensao do caos e oscilagdes quimicas em sistemas quimicos e bioldgicos, pois
se trata de um sistema simples que permite a analise sistematica e detalhada de varios
tipos de comportamentos dindmicos complexos.

Em seu estudo, Galanics, Sintar e Szalai (2023) empregaram um conjunto de
quatro reagdes autocataliticas, com propriedades complementares, para explorar os
fendmenos nao lineares em um reator de fluxo tubular. O objetivo do estudo foi obter
evidéncias experimentais de fendmenos dindmicos, como biestabilidade,
excitabilidade e oscilacbes, e entender como esses fenOmenos ocorrem em um
ambiente onde o fluxo é laminar e a advecgao domina o transporte. Além disso, o
estudo buscou mostrar como a variagdo do tempo de residéncia ao longo do
comprimento do reator resultou no surgimento de diferentes estados dinamicos,

contribuindo assim para uma melhor compreensao da quimica de luxo ndo linear.
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3 METODOLOGIA

31 Revisao Sistematica da Literatura

A revisdo sistematica da literatura foi realizada por meio da metodologia
Methodi Ordinatio, proposta por Pagani, Kovaleski e Resende (2015) e atualizada por
Pagani et al. (2022).

A metodologia se baseia em um meétodo de decisao multicritério para a
obtencdo de um portifélio de artigos, ordenados de acordo com sua relevancia
cientifica. Para isto, a metodologia considera o ano de publicagdo, o fator de impacto
do periédico e a numero de citagdes do artigo. Para cada um destes critérios, é
atribuido um fator de relevancia, que atribuido pelo pesquisador. A execucao da

metodologia Methodi Ordinatio deve seguir alguns passos.

o Passo 1: Busca dos artigos nas bases de dados

As bases de dados selecionadas para a busca de artigos foram a Scopus e
Web of Science. A pesquisa nas bases de dados foi feita nos campos “Titulo, resumo
e palavras-chave”. Para a pesquisa, foram utilizados seis conjuntos de palavras-
chave. O quadro 1 apresenta os conjuntos de palavras-chave utilizados na pesquisa,
bem como a quantidade de artigos que foram encontrados nas duas bases de dados

consultadas.
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Quadro 1 — Conjuntos de palavras-chave

Palavras-chave Scopus Web of

Science
"bioreactor"” AND "chaotic behavior" AND "bifurcation analysis" 3 4
"bioreactor” AND "chaos control" 2 4
"bioreactor" AND ("fractional order systems" OR "fractional . 5

calculus”)
"bioreactor" AND "autocatalytic reactio™" 8 2
"autocatalytic reactio*" AND "chaotic behavior" 12 13
"autocatalytic reactio*" AND ("CSTR" OR "CSTBR") 50 54
Total 164

Fonte: Autoria propria (2023)

Conforme as informag¢des do quadro 1, somando os resultados obtidos nas
buscas nas duas bases de dados consultadas, foram encontrados 164 documentos.
Em um primeiro momento, ndo foi colocada nenhuma restricdo na pesquisa, isto &,
foram considerados todos os tipos de documento, idiomas e nao foi aplicado nenhum
corte temporal. Os procedimentos de filtragem serdo aplicados na proxima etapa da

metodologia.

o Passo 2: Procedimentos de filtragem

Neste passo, foram aplicados procedimentos de filtragem para a construgao
do portifélio final. O primeiro procedimento aplicado foi a remocado de artigos
duplicados. Esta etapa resultou na remogao de 55 artigos.

Em seguida, foi feita a filtragem por tipo de documento. Para compor o
portifélio, foram selecionados apenas artigos de pesquisa e artigos de revisdo. Desta
forma, documentos do tipo livros, capitulos de livros e artigos de conferéncia foram
removidos. Esta etapa resultou na remocgéao de 7 artigos.

Em seguida, foi feita uma leitura prévia dos artigos selecionados. Nesta etapa,
foram removidos todos os artigos cujo idioma néo era o inglés. Foram removidos
também artigos incompletos ou sem os dados de acesso. Por fim, foi feita a remocao
dos artigos cuja tematica ndo estava de acordo com o objetivo da presente pesquisa.
Esta etapa resultou em 56 artigos excluidos. Ao final dos procedimentos de filtragem,

o portifélio final resultou em 46 artigos.
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O quadro 2 apresenta o resultado dos procedimentos de filtragem aplicados.

Quadro 2 — Procedimentos de filtragem

Procedimentos de filtragem Total de documentos
removidos

Artigos duplicados 55
Tipo de documento (livro, capitulo de livro, artigo de conferéncia) 7
Fora da temética 41
Idioma n&o € o inglés 4

Artigo incompleto ou sem dados de acesso 11

Total de artigos excluidos 118

Total de artigos no portifélio 46

Fonte: Autoria propria (2023)

Apos a filtragem e selegcdo dos artigos para analise, o proximo passo da

metodologia consiste em ordenar os artigos em ordem de relevancia.
o Passo 3: Organizagao do portifélio

Na metodologia Methodi Ordinatio, a organizagao do portifdlio de artigos &
feita de acordo com sua relevancia, e para isto, € utilizada a equacgao InOrdinatio 2.0,
apresentada na equacgao (1), que determina a importancia dos artigos com base em

trés critérios: fator de impacto, numero de citagdes e ano de publicagao.

ResearchYear — PubYear)} 40 [ C; ]} (1 )
*
CitedHalfLife (ResarchYear + 1) — PubYear

InOrdinatio 2.0 = {[A * (IF)] — [A * (

De acordo com Pagani et al. (2022), A é um fator de ponderacéo, de valor que
varia de 1 a 10, que indica a importancia do fator de impacto do periédico (IF); A é um
fator de ponderacao, de valor que varia de 1 a 10, que indica a importancia do ano de
publicagcao do artigo (PubYear); ResearchYear se refere ao ano no qual a pesquisa
esta sendo conduzida (neste caso, 2023); CitedHalfLife se refere a mediana da
meia-vida citada de periédicos com JCR 2020; e Q é um fator de ponderagao, de valor
que varia de 1 a 10, que indica a importancia do numero de citacao (C;).

Os valores dos fatores de ponderacdo A, 1 e Q sdo atribuidos pelo

pesquisador e, quanto maior o valor destes fatores, maior € a importancia dos
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parametros analisados. Para o estudo em questao, os valores atribuidos para A, 1 e
Q foram, respectivamente, 10, 8 e 8. O fator de impacto dos periddicos foi obtido por
meio da métrica Journal Citation Reports (JCR), disponivel no portal da CAPES e o
numero de citagdes foi obtido por meio da plataforma Google Scholar.

O valor do InOrdinatio foi calculado para cada um dos artigos do portifélio, por
meio da equacgao 1. Os artigos foram organizados em ordem decrescente do valor do
InOrdinatio, cujos valores est&do no intervalo de 193,40 a -29,20. Quanto maior o valor
do InOrdinatio, maior a relevancia do artigo para o tema estudado.

O proximo passo da metodologia consiste na leitura dos artigos e conducgéao

das analises bibliométricas e/ou de conteudo, conforme a necessidade da pesquisa.

o Passo 4: Analise ordenada dos artigos do portifélio

A analise dos artigos foi feita de acordo com a ordenagao do portifélio, do mais
relevante para o menos relevante. Esta analise teve como objetivo identificar algumas
informacdes como a evolugdo temporal do tema estudado, as técnicas utilizadas,
identificar os sistemas analisados e os resultados obtidos. Esta analise busca

responder as seguintes perguntas de pesquisa:

P1: Como é a distribuicao temporal de publicagdes de estudos relacionados ao
tema ao longo dos ultimos anos?

P2: Quais foram as técnicas utilizadas na analise dinamica dos sistemas
estudados?

P3: Houve a identificagcao e analise de comportamento caético?

P4: Qual foi a lacuna de pesquisa identificada?

Ao responder a estas questdes, busca-se obter um panorama atual de
estudos publicados sobre o tema. Também, busca-se apontar a relevancia deste
trabalho para literatura, isto €, mostrar como os resultados deste estudo podem
contribuir para sanar as lacunas de pesquisa identificadas durante a analise do

portifélio de artigos.
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A figura 5 apresenta um biorreator isotérmico objeto deste estudo, que é

modelado como um CSTR. Desta forma, o sistema estudado pode ser considerado

um biorreator com agitacao continua (CSTBR).

Figura 5 — Biorreator isotérmico com reagao autocatalitica

Input

S, —>

Fermetantion

Agitation System

i

Output
Il
S Y. Z

Fonte: Autoria prépria (2023)

No interior do biorreator ocorre uma reacao autocatalitica com mutacio. Esta

reagcao autocatalitica conceitual foi proposta inicialmente no estudo de Abasaeed

(2000), e ¢é descrita como mostra a equacéo (2).

kq
S+2Y - 3Y

ka
Y -y

akq
S+2Y — 2Z4+Y

k
S+ZZB—1>BZ

ko

Zguz

(Replicacdo de Y),
(Decaimento de Y),
(Mutagdo de Y para Z), (2)

(Replicacio de Z),

(Decaimento de Z),
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onde: S é a concentracdo do substrato, Y € a concentragdo do produto desejado

(neste caso, o produto desejado € o etanol), Z é concentragdo do mutante, u1 e uz sdo
as concentragdes dos produtos em decomposigdo, a € o coeficiente da mutagéo, S é

a eficiéncia de mutacgao e k1 e k2 sdo as velocidades especifica da reacgéao.
De acordo com Abasaeed (2000), o balango de massa do sistema resulta no

sistema apresentado na equacgéo (3).

ds
V—= u(S; —S) — Vk,SY? — Vak,SY? — VBk,SZ?,

dt
dy
o u(Yy —Y) = Vk,SY? = Vak,SY? = Vk,Y, (3)
dZ k,
Vo= u(ze — Z) — VBk,SZ? + 2Vak,SY? — VFY,

onde: V é o volume do reator, pu € a taxa de crescimento especifico, Sy é a
concentracéo de substrato na alimentagéo, Yf € a concentragcao de produto desejavel

na alimentacgao e Zf € a concentragao de mutante na alimentacao.

Em seu estudo, Magnitskii (2023) reescreveu o sistema apresentado por

Abasaeed (2000) na forma adimensional, apds considerar as seguintes substitui¢des.

&=y
1= <« 2
Sf Sf

Apods as substituicdes, o sistema se apresenta como descrito na equagao (4).

. X1
X, = -2 + (1 + )y (1 —x)x2 + By (1 — x;)x3,

(6 —x3)

) + (1 — )y, (1 — x)x5—y,x,, (4)

.X:2=

. X3 Y2
X3 = ) + By1(1 = x)x5 + 2ay; (1 — x1)x5 — F

X3,

onde: 8 é o tempo de residéncia do reator, § € a concentracdo adimensional do

produto desejavel na alimentagao, y;, = klsﬁ e vy, =k,.
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Para modelagem, simulagdo e analise dindmica do sistema proposto, foi
utilizado o SIMULINK, um programa incorporado ao software Matlab®, onde as

equacodes que descrevem o sistema foram resolvidas numericamente.

3.3 Modelo Matematico em Ordem Fracionaria

O sistema objeto de estudo também foi modelado em ordem fracionaria,
considerando as derivadas fracionarias Atangana — Beleanu — Caputo, com a ordem
q variavel. O algoritmo utilizado € o mesmo proposto no estudo de Solis-Pérez,
Gbémez-Aguilar e Atangana (2018). Assume-se que quando t, = 0e 0,99 < q < 1,01.
Considerando este intervalo, a analise dindmica do sistema em ordem fracionaria
possibilita a analise da influéncia da memodria das reagdes quimicas no
comportamento cadtico apresentado pelo biorreator.

Ao contrario da ordem inteira, a ordem fracionaria € um operador nao local
que considera, além do estado atual do sistema, o historico de seu estado passado, o
que permite trabalhar com correlagbes de tempo de longo alcance.

O modelo em ordem fracionaria do biorreator isotérmico onde ocorre uma
reacao autocatalitica é obtida por meio da substituicdo da derivada classica para o

operador, conforme apresentado na equacgao (5).

Dy = X1 2 2
oPe X1 = —g"' 1+ @)y (1 —x1)x3 + By (1 — x1)x3

(6—x,)
oDz = 5+ (1= )y, (1 — x)x3—,% (5)

)

X3
DExs = —3 By (1 —x1)x5 + 2ay, (1 — x)x5 — B

X3

Na equacao (5), considera-se que as variagdes na concentragao do substrato
(x1), na concentragao do produto desejado (x2) € na concentragdo do mutante (x3) sao
influenciadas pelo efeito de memodria e podem ser modeladas por uma equacao
diferencial fracionaria.

De acordo com o estudo de Solis-Pérez, Gémez-Aguilar e Atangana (2018),
considerando a derivada de ordem variavel de Atangana — Beleanu — Caputo, obtém-

se a equacao 6.

P y(t) = £(t,y(0) (6)
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Aplicando o teorema fundamental do calculo fracionario na equagao (6),

obtém-se a equacgéo (7).

t
)= 124 q _ et
y() —y(0) = A0 ft.y®) + F(q)b(q)Off(/o,y(p)(t p)i dp (7)
onde:b(q) =1—q + % . Entao, para t,, 1 temos:
(@A —-q)

Yn+1(8) = y(0) + f(tnr yn(t))

@A —-q)+q

n tm+1 8)
! — -1
T+ q—T(@) ;0 ti fp,y(P)(tnsr — p)I~"dp

Aplicando a interpolagao polinomial de Lagrange em duas etapas na fungao
f(tn, yn(£)) obtém-se:

f (ms Ym)

h f(tm—l' ym—l) (p _ tm) (9)

Pi(p) = A

(p - tm—l) -

Substituindo a equacgao (9) na equacéo (8), obtém-se:

INCHICRN’))
I'g)(1—q)+q

Ynt1(t) = y(0) + f(tn yn (@)

n tm+1
q f s ym) B -1
+ F(q) n q(l — F(q)) mZQ( h ti (P tm—l)(tn+1 P) dp (10)
tm+1
— f—(tm‘zym‘l) f (p = tm)(tns1 — p)I 7" dp)
tm

m+1-min-m+2+q)—-m-m)In—m+2+2q)
tam = q(q+1)
m+1-m-mnm-min-m+1+q)

tam2 q(q+1)

(11)
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Integrando a equagao (11) e substituindo na equacao (10), obtém-se a
seguinte aproximacgao:

F'(@)(1—q) 1
fot—o+¢ O oA —gr@ 4 <

Yn+1() = y(0) +

Z(hqf(tm,ym)((n+ 1-min—-m+2+q —Mm—min—m+2a)

m=0

(12)
—hf(tp-1,ym-D((r+1-m)? = (n—m)I(n—m+1+q))

Aplicando a equacgéao (11) em todas as equacgdes do sistema apresentado na
equacao (5), obtém-se um algoritmo para a integragcdo numérica do sistema em ordem
fracionaria.

Para a concentragdo do substrato (x1), tem-se:

(g1 —q1)
Mg —q1) + a1
1

Tt DA —qor@D +a

X1, (8) = 2, (0) + ACEMCENOENG)

Z (hqlfl(tm, X1, %2, ,X3, ) ((n +1-m%(n-m+2+gq,) (13)

m=0
—n—-min—-m+ Za))
- hqlfl(tm—l' xlm—1'x2m-1’ x3m—1)((n + 1 - m)ql

—(m-m%(n-m+1+ ql)))

Para a concentracao do produto desejado (x2), tem-se:

['(g2)(1—q2)
I'(g2)(1—q2) +q2
1

* (92 + D(1 —q2)T(q2) + q2 8

Xy (6) = 2(0) + f2 (s X1, (O, X2y, (0,25, ()

z (h‘hfz(tm, Xy, %z, X3 ) ((n +1-m%(n-m+2+gq,) (14)

m=0

—-n—-mbn-m+ 2a))
- hquZ(tm—llxlm_llem_ll x3m_1)((n + 1- m)qZ

—(m-m%n-m+1+ qz)))
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Para a concentragdo do mutante (xs), tem-se:

['(g3)(1—q3)
I'(g3)(1—q3) +q;3
1

T @t DA =) + a5

X34, (6) = 230) + f3 (b X1, (0, X2y, (0,35, (D))

Z (h%fg,(tm, Xy, %z, X3 ) ((n +1-m)Bn-—m+2+q,) (15)

m=0
- n-mBn-m+ 2a))
— hG fy(tmey, X1, X2, %3, —1)(M+1—m)d3
—-n—-mBn-m+1+ q3)))
onde:
fi(t, X1, X2,x3) = —% + (1 + )y (1 —x)x2 + By (1 — xq)x3

_0-x) 2
f2(t, %1, %2, %3) = 0 +(1- a)}’l(l - x1)x2_1’2x2 (16)

X 14
f3(t, x1,X2,%3) = — 73 + By, (1 - x1)x5 + 2ay,(1— x1)x5 — sz3

Para a analise do sistema em ordem fracionaria, foram conduzidas

simulagdes numéricas das equacodes por meio do software SIMULINK/Matlab®.

3.4 Controle SDRE

Considerando que o sistema estudado, um biorreator onde ocorre uma reagao
autocatalitica, apresenta comportamento cadtico. De acordo com as informacdes dos
trabalhos de Abashar e Elnashaie (2010) e Bandyopadhyay, Ravikumar e Kulkarni
(1993), sistemas com comportamento cadtico sdo sensiveis as variacdes nas
condic¢des iniciais. Dessa forma, o planejamento da produgao de etanol (produto
desejado) pode ser afetado negativamente, uma vez que tais variagdes na entrada no
sistema compromete a possibilidade de previsibilidade.

Para sanar este problema, o presente estudo propde a inclusdo de um
controle SDRE ao sistema para suprimir o comportamento cadtico e manter a
producdo de etanol em niveis desejaveis. A figura 6 mostra a o biorreator

considerando a introducdo do controle proposto. O controle proposto considera a
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corregao das variaveis x1, X2 e x3 através de um controle feedback que considera o

erro de saida.

Figura 6 — Biorreator isotérmico com reagao autocatalitica com controle feedback

Agitation System

Fermetantion

Output
X1 out X2 out X3 out
xq X2 X3
U= —ki1e; —kizes —kizes

Fonte: Autoria prépria (2023)

O controle geralmente envolve a parametrizagdo das variaveis em uma matriz

de estados X. O controle SDRE captura as nao linearidades do sistema com a matriz

SDC (State-Dependent Coefficient — Coeficiente dependente do estado),

denominadas matrizes A e B.

Considerando o sistema controlado na forma de equacgdes de estado,

conforme apresentado nos estudos de Bressan et al. (2019) e Tusset et al. (2020,

2023a).

X = AC + BU,

(17)

onde B é a matriz de controle, A é a matriz de estado e U é o controle feedback,

definido conforme a equacéo (18).

U =—R1BTPe,

(18)
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onde: e = [X — X*], com X representando os estados do sistema e X* os estados
desejados.
A matriz P é obtida por meio da solucdo da equacao de Ricatti, definida na
equacao (19).
ATP+ PA—PBR™'B'TP+(Q =0 (19)

O custo funcional do problema de controle de feedback é dado na equacgao
(20).

J= %f:(eTQe + UTRU)dL, (20)
onde Q e R sdo matrizes definidas positivas.

Para verificar a eficacia do controle proposto, novamente foram conduzidas

simulag¢des numéricas das equacdes por meio do software SIMULINK/Matlab®.

3.5 Analise Dinadmica

Além da proposta de um controle da concentragdo do produto desejado, o
presente estudo apresenta uma analise dinAmica detalhada do biorreator. A analise
dinamica foi feita por meio de histéricos de tempo, retratos de fase e diagramas de
bifurcagao.

Os expoentes de Lyapunov, o teste 0-1 e o indice de escala com base no teste
de wavelet sao aplicados para comprovar o comportamento do sistema. A presenca
de expoentes de Lyapunov positivos indica a presenga de caos no biorreator
(Vaidyanathan et al., 2015). Ja o teste 0-1 determina um parametro K = [0:1] a partir
de dados do sistema. O sistema é considerado caético para valores de K préximos a
1 e periddico para valores de K préximos a zero (Tusset et al., 2023b). No caso do
indice de escala baseado no teste wavelet, determina-se um parametro iscale = [0:1]
a partir de dados do sistema. O comportamento do sistema & considerado periédico
para valores de iscale proximos a 0, e para valores de iscale proximos a 1, considera-
se um comportamento ndo perioddico (Tusset et al., 2020).

Para a construgéo dos diagramas de bifurcagao e obtengéo dos expoentes de

Lyapunov, foram utilizados os algoritmos disponiveis no estudo de Tusset et al.
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(2023a). Para o desenvolvimento do teste 0-1, foram utilizadas as equacgdes
apresentadas no estudo de Tusset et al. (2023b). Para o calculo do teste de indice de
escala baseado em wavelet, foram utilizadas as equacdes apresentadas no estudo de
Tusset et al. (2020).

Dos 46 artigos que compdem o portifélio obtido com a metodologia Methodi
Ordinatio, 35 deles conduziram analise dinamica dos sistemas objetos de estudo.
Entre estes artigos, 28 deles (80%) aplicaram os diagramas de bifurcagdo nas
analises. Uma vez que esta técnica possui ampla aplicacéo na literatura consultada e
se mostrou eficiente para o propdsito que foi empregada, optou-se por aplica-la no
presente estudo tambeéem.

Entre os artigos do portifélio, 20 estudos (43,48%) empregaram técnicas para
identificar a ocorréncia de caos em seus sistemas. Apos o emprego de diagramas de
bifurcagao, a técnica mais utilizada para identificagcdo do comportamento cadtico foi o
Expoente de Lyapunov. Uma vez que esta técnica € comum na identificacdo de
ocorréncia de caos, e ja foi validada em outros estudos, optou-se por utiliza-la neste
estudo.

Com relagao ao teste 0-1, esta técnica tem se tornado popular nos ultimos
anos, uma vez que tém surgido diversos estudos que a aplicaram para a deteccéo de
caos em sistemas dinamicos, especialmente nos casos em que as abordagens
classicas sao dificeis de aplicar. Esta técnica apresenta vantagens como simples
implementagdo numérica e o fato de poder ser aplicado diretamente na saida do
sistema, independente das caracteristicas deste. Além disso, pode ser aplicada a
qualquer sistema dinamico para a identificagdo de caos (Bernardini; Litak, 2016;
Piccirillo et al., 2016). Para validar a eficacia do teste 0-1, optou-se por aplica-lo
também neste estudo para a na identificagdo da ocorréncia de caos.

Para a obtenc¢ao dos diagramas de bifurcagcao, Expoente de Lyapunov e teste
0-1, foram conduzidas simulagdes numéricas das equagoes que descrevem o sistema
utilizando o software SIMULINK/Matlab®.
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

4.1 Analise dinamica do sistema

Nesta secdo, sera apresentada a analise dinamica do sistema. Para isto,
foram considerados os parametros a = [0,26 : 0,4], § = [0,67 : 0,75], § = [0,04 : 0,1],
6 =[0,1:0,2], ¥, = [400 : 500], y, = [11 : 13].

Para as simulagbes numéricas, foi considerada a equagao (2) integrada pelo
método de Runge-Kutta de 4% ordem, com passo de integracdo h = 0,01, com o0s
parametros iniciais fixados em: a = 0,272, f = 0,68, § = 0,067, 6 = 0,10984, y, = 450,
¥, = 11,25.

Na figura 7 estdo apresentados os diagramas de bifurcagéo, considerando o
parametro a = [0,26 : 0,4].
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Figura 7 — Diagramas de bifurcagao e maior Expoente de Lyapunov para o caso a = [0, 26 :
0,4]. (a) Diagramas de bifurcagao para «a versus x,. (b) Diagramas de bifurcagao para «a versus
x,. (c) Diagramas de bifurcagdo para a versus x;. (d) Maior Expoente de Lyapunov
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Fonte: Autoria prépria (2023)

Na figura 8 estdo apresentados os diagramas de bifurcagao, considerando o
parametro f§ = [0,67 : 0,75].
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Figura 8 — Diagramas de bifurcagao e maior Expoente de Lyapunov para o caso f# =[0,67 :
0,75]. (a) Diagramas de bifurcagao para g versus x,. (b) Diagramas de bifurcagdo para 8
versus x,. (c) Diagramas de bifurcagao para p versus x;. (d) Maior Expoente de Lyapunov
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Na figura 9 estdo apresentados os diagramas de bifurcagao, considerando o
parametro § = [0,04 : 0,1].
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Figura 9 — Diagramas de bifurcagao e maior Expoente de Lyapunov para o caso é§ = [0,04 :
0,1]. (a) Diagramas de bifurcagao para é versus x,. (b) Diagramas de bifurcagao para é versus
x,. (c) Diagramas de bifurcagdo para é versus x;. (d) Maior Expoente de Lyapunov
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Fonte: Autoria prépria (2023)

Na figura 10 estao apresentados os diagramas de bifurcagao, considerando o
parametro 6 = [0,1 : 0,2].
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Figura 10 — Diagramas de bifurcagao e maior Expoente de Lyapunov para o caso 6 = [0,1 :
0,2]. (a) Diagramas de bifurcagao para 0 versus x,. (b) Diagramas de bifurcagao para 0 versus
x,. (c) Diagramas de bifurcagao para 0 versus x;. (d) Maior Expoente de Lyapunov
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Fonte: Autoria prépria (2023)

Na figura 11 estao apresentados os diagramas de bifurcagao, considerando o
parametro y; = [400 : 500].
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Figura 11 — Diagramas de bifurcagao e maior Expoente de Lyapunov para o caso y; = [400 :
500]. (a) Diagramas de bifurcagao para y; versus x;. (b) Diagramas de bifurcagao para y;
versus x,. (c) Diagramas de bifurcagao para y, versus x;. (d) Maior Expoente de Lyapunov
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Fonte: Autoria prépria (2023)

Na figura 12 estao apresentados os diagramas de bifurcagao, considerando o
parametro y, = [11 : 13].
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Figura 12 — Diagramas de bifurcagao e maior Expoente de Lyapunov para o caso y, = [11 : 13].
(a) Diagramas de bifurcagao para y, versus x;. (b) Diagramas de bifurcagao para y, versus x,.
(c) Diagramas de bifurcagao para y, versus x;. (d) Maior Expoente de Lyapunov
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Fonte: Autoria prépria (2023)

Ao analisar os diagramas de bifurcagdo apresentados nas figuras 7-12,
verifica-se que a concentragao de etanol (x,) aumenta apenas quando os valores dos
parametros 6 (tempo de residéncia do reator) e y, (constante) aumentam. Dessa
forma, para otimizar a produgao de etanol, conclui-se que se deve empregar no
biorreator os valores maximos para 6 e y, € manter os valores minimos para os demais
parametros.

Por meio da andlise dos valores do Expoente de Lyapunov €& possivel
identificar os intervalos dos parametros «, 8, 8,6, y, € y, onde ocorre comportamento
cadtico, que sao, respectivamente: o = [0,2639 : 0,2791], a = [0,2827 : 0,2934], a =
[0,2996 : 0,3063] e a = [0,3122: 0,3127], B =[0,679 : 0,68] e B = [0,6811 : 0,6819],
8§ =[0,0663 : 0,0741], 6 =[0,1094:0,1104], y, =[448,7:451,1], 7y, =[11,24:
11,27].

O comportamento cadtico é evidenciado em razao do valor positivo do

Expoente de Lyapunov que foi obtido nestes intervalos de parametros. O expoente
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positivo indica que ha divergéncias, e conforme o expoente cresce, estas divergéncias
aumentam, evidenciando assim a presenga de caos no sistema. Ao passo que, um
expoente negativo indica que as divergéncias mudam com o passar do tempo. Logo,
quando o valor do Expoente de Lyapunov € negativo, ndo € detectada a ocorréncia
de caos no sistema.

A tabela 1 apresenta os valores de variagdes maximas do produto desejado

(x2), neste caso o etanol, considerando as variagdes paramétricas apresentadas nas

figuras 7-12.
Tabela 1 — Analise paramétrica
Valor maximo x, Maior expoente de
Parametros Comportamento

(etanol) Lyapunov (4,)
a=0,26 0,04 - 0,057 0,49 Cadtico
B =0,67 0,0933 - 0,0956 - 0,003 Periddico
6 =0,052 0,1104 — 0,0933 - 0,002 Periédico
6 =0,157 0,1073 - 1,083 Periédico
Y1 =400 0,1120 -0,87 Periddico
Y2 =127 0,1153 - 1,446 Periddico

Fonte: Autoria prépria (2023)

De acordo com as informacgdes descritas na tabela 1, ao utilizar os seguintes
valores dos parametros a = 272, f = 0,68, § = 0,067, 8 = 0,10984, y; =450 e y, =
12,7, o sistema atinge o melhor valor de producdo de x,. Para estes valores dos
parametros, o sistema apresenta comportamento periodico.

Na figura 13, esta apresentada a evolucgao histérica dos parametros ao longo
do tempo. Na figura 13a, a construgcdo é feita para os seguintes valores dos
parametros: a = 272, B =0,68, § = 0,067, 6 = 0,10984, y; =450 e y, =12,7. Na
figura 13b, os seguintes valores de parametros sao utilizados: a« = 272, § = 0,68, § =
0,067, 6 = 0,10984, y; = 450 e y, = 11,25.



Figura 13 — Histérico de tempo. (a) Histérico de tempo para o sistema com comportamento

60

periédico. (b) Histérico de tempo para o sistema com comportamento caético. (c) Expoente
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Ao analisar a figura 13a, observa-se que, para o conjunto de valores adotados

para os parametros, o comportamento do sistema € periddico, assim como mostra as

informacgdes da tabela 1, e o valor do expoente de Lyapunov é 1; = —1,446. Ja na

figura 13b, para os valores dos parametros adotados, tem-se que o comportamento

do sistema é cadtico, com valor do expoente de Lyapunov de 1, = 0,58.

Na figura 14, estdo apresentados os diagramas de fase do sistema com

comportamento cadtico.
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Figura 14 — Diagramas de fase. (a) Diagrama de fase x; versus x,. (b) Diagrama de fase x;
versus x;. (c) Diagrama de fase x, versus x;. (d) Diagrama de fase x; versus x, versus x;
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Fonte: Autoria prépria (2023)

4.2 Anadlise dinamica do sistema para ordem fracionaria

Esta secdo ira apresentar a analise numérica da influéncia da ordem
fracionaria na dinamica do sistema, considerando pequenas variagdes na ordem
inteira da derivada (q). Com esta analise, busca-se verificar a influéncia de pequenos
residuos de cada componente do biorreator, e assim, avaliar a memoaria do sistema.

Para estabilidade e convergéncia do esquema numérico, serdao consideradas
as fungoes residuais apresentadas na equacao 21, assim como feito nos trabalhos de
Sene, N. (2021) e Garrappa, R. (2018).

|x1(tn) - x1n| = go(hminlat12}
|%,(tn) — x,, | = go(Rmin{e+12, (21)

|x3 (tn) _ x3n| — Jo(hmin{a+1,2}'
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onde x,(t,,), x,(t,) e x3(t,) sdo as solucbes aproximadas do sistema cadtico em
ordem fracionaria considerado na equagdo (5), enquanto x; , x, € x3 S&80 as
solugbdes exatas da equacgéo (5). De acordo com Sene, N. (2021) e Garrappa, R.
(2018), a convergéncia do método numérico adotado ocorre quando h — 0.

A tabela 2 apresenta as variagbes da equagdo (21) para variagbes

decrescentes do valor de h.

Tabela 2 — Anélise de convergéncia (Eq. (20) para q;,3 = [0,99:1,01] vs. h = [0,01 : 0,0001]

h q = 0,00 g=0,999  q=09999 q=1,01 q = 1,001 q = 1,0001

e, =1510° e =1410° ¢ =14.10° e =13103 ¢ =1,3.10% ¢ =1,3.103

h=001 e =1210% e, =1,110% ¢, =6410° e,=10103 e,=10103 e,=1,0.103

e3=2710% ;=2,810% e;=3710% e;=2910° e;=2910° e;=209103

e, =2,1.10% e =2210% ¢ =2210% e =21.10% e =21.10% e, =2,0.10%

h=0001 e,=2310% e, =1,110% ¢,=2310% e, =1210% e,=1210% e,=11.10%
e3=37.10% e;=4710° e;=2110% e;=4310% e;=4310% e,=47.10"

e, =2,410° ¢ =2010% ¢ =2010° e =20.10% e =2,0.10° e, =2,0.10°

h=00001 e,=2310% e,=97107 e,=2110% e, =2110% ¢,=10.10% e,=099.107
03 =2210° e, =42107 e;=2210° ¢;=2210° e,=4210° e,=4210°

Fonte: Autoria prépria (2023)

De acordo com os dados apresentados na tabela 2, o modelo proposto (Eq.
(5)) é estavel e convergente. A figura 15 apresenta o diagrama de bifurcagao para
G125 = [0,09:1,01] € h = 0,0001.

Figura 15 — Diagramas de bifurcacéo para q;,; = [0,09 : 1,01] vs. x,
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Fonte: Autoria prépria (2023)



63

Conforme apresentado na figura 15, o sistema é sensivel as variagées na
ordem da derivada, exibindo comportamento cadtico para valores proximos a ordem
inteira e comportamento periddico para valores distantes da ordem inteira.

Na figura 16 estdo apresentadas as variacbes de x;, x, € x3 para qi,3 =

[0,09 : 1,01] € h = 0,0001.

Figura 16 — Histérico de tempo, diagrama de fase e expoente de Lyapunov. (a) Histérico de
tempo, (b) Diagrama de fase, (c) Expoente de Lyapunov para q,,3 = 0,99. (d) Histérico de
tempo, (e) Diagrama de fase, (f) Expoente de Lyapunov para q;,3 = 0,999.
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Figura 16 — Histérico de tempo, diagrama de fase e expoente de Lyapunov. (g) Historico de

tempo, (h) Diagrama de fase, (i) Expoente de Lyapunov para q;,3 = 0,9999. (j) Histérico de

tempo, (k) Diagrama de fase, (I) Expoente de Lyapunov para q;,3 = 1,0001.

0 50 100 150 200

0 50 100 150 200
time

()

0.06

04 045 05 05 06 065 07

0.08

0.07

04 045 05 055 06 065 0.7

(k)

Lyapunov exponent

Lyapunov exponent

(continua)
5 | = =. -
—1,=060..... xz--o.nz_-xa--s.m]
0
Y
-10 ]
0 20 40 60 80 100
time
®
° =0.4 =.0.07 =-4
I—A1—0. 1'"f' *z“ﬂ‘_] - Ay 85
0 Eme——
] S e e
-10 |
0 20 40 60 80 100
time

Figura 16 — Histdrico de tempo, diagrama de fase e expoente de Lyapunov. (m) Histérico de

tempo, (n) Diagrama de fase, (0) Expoente de Lyapunov para q,,3; = 01,001. (p) Historico de
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Na tabela 3, estdo apresentados os resultados do indice de escala com base
no teste de wavelet (iscq), do teste 0 — 1 (K) e do maior valor do expoente de

Lyapunov (1,).

Tabela 3 — Anélise da dindmica do sistema (Eq. (4)) para q;,3 = [0,99 : 1,01]
indice de escala

Maior valor do

Ordem da com base no
Teste 0 — 1 (K) expoente de Comportamento
derivada teste de wavelet
. Lyapunov (4,)
(lscale)

q =0,99 0,30 0,00 A, =-0,99 Periddico
q = 0,999 0,88 0,90 A, =0,35 Cadtico
q = 0,9999 0,87 0,96 A, = 0,60 Cadtico
q = 1,0001 0,90 0,98 A, =0,41 Cadtico
q = 1,001 0,13 0,00 A, =-0,01 Periddico

q=1,01 0,10 0,00 A, =-0,10 Periddico

Fonte: Autoria prépria (2023)

Ao analisar os resultados apresentados na figura 16 e na tabela 3, verifica-se
que o sistema é sensivel as variagdes na ordem da derivada.

Para os casos em que q,,3 =1, 0 comportamento do sistema muda de
caotico para periodico para variagées de + 0,01 ou £ 0,001 em g, , 3, retornando para
comportamento periddico apenas quando se aproxima de q; , 3 = 1 novamente, com

variagdes na ordem da derivada.

O sistema apresenta comportamento caotico nos casos em que q;,3 =
0,9999 ou g4, 3 = 1,0001, o que € confirmado pelo teste 0 -1, com valor de K = 0,96 e
pelo indice de escala com base no teste de wavelet, com valor de is.,;. = 0,87. O valor
do expoente de Lyapunov € 4; = 0,60 para q;,3 = 0,9999, K = 0,9 € isq. = 0,88.
Para q;,3 = 0,999, o valor do expoente de Lyapunov € 4; = 0,35, com K = 0,98 e
Iscate = 0,90. Para o caso em que q, ;3 = 1,0001, o valor do expoente de Lyapunov é
A, = 0,41.

De acordo com o apresentado na figura 16, dependendo do valor da derivada
o sistema transita de comportamento cadtico para periédico, ou até um ponto fixo,

dependo da variagao.
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4.3 Sistema com controle do tipo SDRE

A analise dindmica do sistema permitiu verificar que, quando é possivel
ajustar os parametros do sistema, diferentes comportamentos podem ser obtidos
(cadtico ou periodico), bem como guiar o sistema para produzir maior quantidade do
produto desejado (x,), que no estudo em questao, é o etanol. Nos casos em que nao
€ possivel alterar os parametros do sistema, a inclusdo de controle de uma ou duas
variaveis pode ser considerada.

Neste contexto, a presente segdo apresenta a proposta de um controle para
fazer a transicao do sistema de um comportamento cadético para um comportamento
periddico, e assim, alcancar uma maior producdo de etanol (x,) por meio da
manipulacdo de parametros.

O sistema apresentado na equacédo (2) com controle pode ser representado

na forma matricial, conforme apresentado na equacéo (22).

—% 1+ )y (1 —x)x, By1(1 — x1)x3
X1 1 X1
[x'zl =1-(1 - @)y x? —g V2 + (1 — a)yyx, 0 X2|+BU (22)
X3 1 7, X3
—By1x5 2ay,(1 — x1)x; 9" F + By1x3

A escolha da matriz B determina quais variaveis de controle do sistema podem
ser executadas. Considerando que o objetivo € alcangar uma maior producdo de
etanol, neste estudo, sera considerada a inclusao de controle em todas as variaveis,
iniciando pela variavel x,, a concentracao de substrato, que em situagdes reais, é a

1
0
0

mais facil de manipular. Neste caso, tem-se que: B = . Definindo os estados

desejados, tem-se que: |x; 0,1153
X3 0,1161

X1 0,5636
=[ . A maior produgdo de etanol (produto

desejado) € observada na tabela 1 e as matrizes Q e R séo, respectivamente: Q =

1 0 0
0 10* o0|eR =[10%].
0o 0 1
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Na figura 17 estao apresentados os resultados do sistema sem controle e com

o controle proposto.

Figura 17 — Sistema sem e com o controle proposto. (a) Erro e; = x; —xj, e, =x, —x; e e3 =

x3 — x5. (b) Histérico de tempo para x;. (c) Histérico de tempo para x,. (d) Histérico de tempo
para x;. (e) Sinal do controle U.
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Fonte: Autoria prépria (2023)

Conforme pode ser observado na figura 17, quando o sinal do controle U
(figura 17e) é aplicado na primeira equagéao do sistema (Eq. (8)), € possivel controlar
o sistema, trazendo o erro de controle a um valor proximo a zero, como mostra a figura
17a.
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No entanto, considerando o caso em que o objetivo é controlar a quantidade
de etanol produzida (x,), em aplicagdes reais, apenas a variavel x;, a concentragéo
de substrato, pode ser manipulada. Dessa forma, observa-se que o controle proposto
€ eficiente para efetuar a transicdo do comportamento do sistema de cadtico para

periddico, com precisao de 94,12%.
4.4 Analise do portifolio de artigos

4.4.1 Panorama da literatura sobre o tema

Para obter o panorama atual da literatura sobre o tema objeto de estudo desta
pesquisa de Mestrado, a analise dos artigos do portifélio foi feita com o objetivo de
responder as trés primeiras perguntas de pesquisa estabelecidas.

A primeira pergunta diz respeito a distribuicdo temporal das publicagbes de

estudo sobre o tema. Tal distribuicdo é apresentada no grafico 6.

Grafico 6 — Distribuigao temporal das publicagoes
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Fonte: Autoria prépria (2023)
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De acordo com a distribuicdo temporal apresentada no grafico 6, o maior
numero de publicagdes ocorreu na década 2010, com 12 publicagbes, e nas décadas
de 90 e 2000, com 10 publicacdes em cada um destes periodos.

Estes dados refletem dois problemas. O primeiro € o baixo numero de
publicagdes sobre o tema. Uma vez que foram analisados intervalos de 10 anos,
considera-se que o total de publicagdes foi baixo em todas as décadas analisadas.
Outro problema esta relacionado com a dificuldade de encontrar estudos recentes
sobre o tema, uma vez que na década de 2020 apenas 3 estudos foram publicados.
Desta forma, as pesquisas atuais carecem de informagdes atualizadas sobre o tema.

A segunda pergunta de pesquisa busca verificar quais técnicas foram
aplicadas para a analise do comportamento dos sistemas. No grafico 7 estédo
apresentadas as técnicas aplicadas para analise dindmica e identificacdo da

ocorréncia de caos.

Grafico 7 — Analise do tipo de método empregado
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Mapa de Poicaré
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Fonte: Autoria prépria (2023)

O resultado da analise mostra que 28 artigos (60,87%) utilizaram diagramas
de bifurcagdo para analise dindmica e identificagdo da ocorréncia de caos. Outra
técnica que se destaca € o Expoente de Lyapunov, comumente empregada para a
identificagdo da ocorréncia de caos. Dentro do portifélio, 11 artigos nao conduziram

uma analise dindmica do sistema.
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De acordo com Ojeda Toro et al. (2021), uma analise de bifurcacéo permite
identificar todas as caracteristicas do modelo que s&o responsaveis pelo
comportamento dinamico de um reator, o que justifica a ampla aplicagdo desta técnica
nos estudos analisados.

O gréafico 8 mostra o panorama da literatura consultada com relagéo a

utilizacao de ordem fracionaria na analise dos sistemas.

Grafico 8 — Analise do emprego de ordem fracionaria

6 (13,04%)

Ordem fracionaria
Néo
®Sim

40 (86,96%)

Fonte: Autoria prépria (2023)

Os dados do grafico 8 mostram que apenas 6 dos 46 artigos aplicaram
ordem fracionaria em seus estudos. Porém, estes 6 artigos estao entre os 11 estudos
que nao conduziram uma analise dindmica. Desta forma, ndo ha no portifélio um artigo
que contemple a analise dindmica com o uso de ordem fracionaria.

A terceira pergunta de pesquisa busca analisar se os trabalhos que compdem
o portifélio identificaram comportamento cadtico nos sistemas estudados, por meio
das técnicas de analise dinAmica empregadas, bem como verificar se analisaram qual
o efeito do caos no sistema. O grafico 9 apresenta o resultado da quantificagao quanto
a identificagdo da ocorréncia de caos nos artigos analisados, também, a quantificagao
dos artigos que analisaram o efeito do comportamento cadtico na performance da

reacao.
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Grafico 9 — Quantificagdo analise de ocorréncia e efeito do caos nos sistemas
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Fonte: Autoria prépria (2023)

De acordo com os dados do grafico 9, menos da metade dos artigos do
portifolio, 20 estudos ao todo (43,48%) identificaram a ocorréncia de comportamento
cadtico. No entanto, apenas 7 deles (15, 22%) analisaram ou destacaram em seus

estudos o efeito do caos nos sistemas analisados.

4.4.2 |dentificacdo das lacunas de pesquisa

As respostas das trés primeiras perguntas de pesquisa possibilitaram
responder a quarta e ultima pergunta, que visa a identificacdo de lacunas de pesquisa
que este estudo pode contribuir para sanar. Ao analisar o portifdlio compostos de 46

artigos, foram identificadas as seguintes lacunas.

Lacuna 1: Ha caréncia de estudos recentes sobre o tema, pois a maior parte das

publicacées foram feitas ha mais de uma década.
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Lacuna 2: Ha campo para a exploragdo da ordem fracionaria, pois poucos estudos
que abordaram esta técnica, e nenhum dos estudos consultados a aplicaram para a
analise dinamica dos sistemas analisados.

Lacuna 3: Mesmo que alguns estudos tenham identificado a ocorréncia de
comportamento cadtico nos sistemas analisados, poucos verificaram quais sao os

efeitos deste comportamento no processo.

Portanto, com a aplicacdo dos métodos e técnicas escolhidos para a analise
dindmica e com os resultados obtidos, este estudo pode contribuir para sanar as
lacunas identificadas.

Além de conduzir a analise dinamica em ordem fracionaria, o estudo aplicou
o teste 0-1 na identificacdo do comportamento do sistema, uma técnica alternativa ao
comumente utilizado Expoente de Lyapunov, contribuindo assim para validar os
resultados desta técnica que tém emergido nos ultimos anos na identificagdo de caos.
Outro destaque é a verificagcdo de como a alteragdo dos parametros influencia no
comportamento do sistema e a proposi¢cao de um controlador, que se mostrou eficaz
na transigdo do comportamento do sistema de caodtico para periédico, uma vez que
nesta regiao verificou-se que maior concentracédo do produto desejado € obtida.

Na figura 18, estdo resumidas as principais contribuicdes da pesquisa para
sanar as lacunas de pesquisa identificadas e outras informag¢des que suportam a

relevancia do presente estudo para a literatura.

Figura 18 — Contribuigoes e relevancia do estudo para a literatura

EFEITO DA OCORRENCIA DE CAOS

As andlises permitiram verificar como a
obtencdo do produto desejado é afetada
quando o sistema opera em sistema
cadtico.

n PESQUISA DA DECADA DE 2020
Como se trata de um estudo conduzido
entre 2023-2024, a pesquisa contribui para
sanar a lacuna de estudos recentes sobre
o tema.

2 EVIDENCIA DA EXISTENCIA DE CAOS

Os estudos que motivaram esta pesquisa USO DE ORDEM FRACIONARIA
mencionam a ocorréncia de caos no

sistema, mas ndo apresentam evidéncias

Foi feita a utilizacdo da ordem fracionaria

deste fato. No presente estudo, a para verificar como as vantagens desta
ocorréncia de caos é evidenciada pelas técnica (memoria, heranca e graus extras
técnicas expoente de Lvabunov e teste 0-1. de liberdade) influenciam no modelo

dinamico do sistema.

VARIAGAO DOS PARAMETROS
Foram conduzidas anélises para verificar PROPOSTA DE CONTROLE
como a alteracdo nos valores dos Foi proposto um controlador para levar o
parédmetros do modelo impactam no comportamento do sistema de cadtico
comportamento do sistema e na obtencédo para periédico. O controlador proposto
do produto desejado. apresentou preciséo superior a 90%.

Fonte: Autoria prépria (2023)
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5 CONCLUSAO

O presente estudo teve como objetivo conduzir a analise dinamica de um
biorreator isotérmico onde ocorre uma reagao autocatalitica com mutacdo, bem como
propor um controle para transitar o sistema de comportamento cadtico para
comportamento periodico. Para isso, foram aplicadas técnicas como a construgéo de
diagramas de bifurcagao, teste 0-1 e obten¢do do valor do expoente de Lyapunov.
Para o controle do sistema, foi proposto um controle do tipo SDRE. Com o intuito de
verificar a influéncia da memoaria do sistema na dindmica do biorreator, foi conduzida
uma investigacdo utilizando ordem fracionaria. Com o intuito de analisar as
contribui¢cdes da literatura existente sobre o tema, foi utilizada a metodologia Methodi
Ordinatio para a constru¢ao de um portifélio de artigos, ordenados de acordo com sua
relevancia.

O sistema objeto de estudo do presente foi um biorreator modelado como um
CSTR, configurando um sistema denominado CSTBR. Para verificar os efeitos da
memoria de processo ja realizados no comportamento do sistema, foi conduzida uma
analise dindmica em ordem fracionaria, o que nao foi observado em nenhum dos
estudos consultados. Além de identificar os pontos de comportamento cadtico do
sistema, as analises indicaram como a ocorréncia do caos pode impactar na
concentragédo obtida do produto desejado. Verificou-se que, quando o sistema esta
sob efeito do comportamento cadtico, menores concentragdes de etanol sao obtidas.
Também, foi detectado que o parametro que mais influente para o comportamento
caodtico é o coeficiente de mutacao (a). Dessa forma, por meio dos métodos aplicados
e os resultados obtidos, o presente estudo contribui para a literatura existente,
fornecendo dados e informagdes atuais sobre o tema e contribuindo para sanar as
lacunas de pesquisa relacionadas ao tema que foram identificadas na analise dos
artigos do portifélio.

Os resultados numéricos da analise paramétrica mostraram que o sistema é
sensivel a variagdes em todos os parametros, e tais variagdes podem levar o sistema
a um comportamento cadtico ou periddico. As simulagdes também mostraram que o
sistema analisado representa um biorreator autoparamétrico, pois mesmo com
condi¢gbes iniciais préximas a zero, o sistema apresenta variagdes dindmicas

significativas para diferentes parametros. Verificou-se que este comportamento
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resulta da dependéncia do sistema em relagdo ao parametro §, que representa a
concentracao do produto desejado na forma admensional.

A anadlise dinamica do sistema utilizando a ordem fracionaria possibilitou a
verificar a influéncia dos residuos acumulados em processos ja realizados, dessa
forma, atuam como uma memoria do sistema, influenciando os resultados futuros. Os
resultados numeéricos demonstraram que o sistema é suscetivel a variagbes na ordem
fracionaria, com sensibilidade da ordem de 10-2.

Considerando a sensibilidade do sistema e a necessidade de manter a
producao de etanol (x,) em niveis aceitaveis, o estudo propds a implementacao de
um controle ndo linear no sistema. Os resultados numéricos confirmaram que o
controle foi eficiente, mantendo o sistema em comportamento periédico, onde ha
maior produgao de etanol. Os resultados mostraram que o menor valor de erro é obtido
quando as trés variaveis podem ser controladas. No entanto, em situagdes reais, €
possivel controlar apenas a variavel da concentracdo de substrato (x;). Ainda assim,
o controle foi eficiente para este caso, mantendo o sistema no comportamento
desejado com 94,12% de preciséo.

Este estudo contribuiu para a analise e entendimento do comportamento de
sistemas complexos, como biorreatores, bem como apresentou um modelo de
controle eficaz para conduzir o bioprocesso de forma mais eficaz. Estes resultados
contribuem para otimizagao de processos, e assim, melhorar a producédo de etanol,
um biocombustivel renovavel, menos poluente e com potencial para substituicdo dos

combustiveis fosseis.
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