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1 INTRODUCAO

Quando nos referimos a bioconversao, informalmente estamos dizendo, que o
metabolismo de uma célula é um conjunto de reac¢des bioquimicas, onde
concentracbes moleculares de substratos sdo convertidas em concentracfes
moleculares de produtos, em fungdo do tempo. Dado o elevado custo relacionado a
coleta de dados, validacdo e obtencdo de resultados em experimentos in vivo (in
vitro), muita atencéo tem sido dada para a constru¢cdo de modelos matematicos (em
geral governados por equacfes diferenciais) para descrever os fenémenos
observados. Dada a complexidade dos fendmenos de interesse, uma modelagem
atil do problema gera desafios envolvem uma interacdo entre a teoria e pratica
(matematicos, bidlogos, especialistas em processos industriais) (ENGL, FLAMM, et
al., 2009).

O objetivo principal da modelagem e simulacdo numérica, como ferramenta
do desenvolvimento tecnolégico de processos fermentativos, é prever o
comportamento dindmico e estaciondrio do processo, inclusive em condi¢cdes ndo
testadas empiricamente, possibilitando a determinacdo das condi¢cdes operacionais
economicamente 6timas do sistema, sem a necessidade da realizacdo de testes
experimentais, os quais demandam tempo e dinheiro, auxiliando na implementacao
de projetos e ajuste de algoritmos de controle. Neste processo a modelagem
matematica desempenha um papel fundamental (BONOMI e SCHMIDELL, 2001).

Na formulacdo de um modelo mateméatico devemos escolher as variaveis
consideradas relevantes para o fenbmeno bioldégico em estudo e as leis que seréo
regidas por estas variaveis. Portanto, algumas propriedades sao naturalmente
exigidas de um sistema matematico que representa um fenémeno.

O foco deste trabalho é estudar o problema de identificacdo de parametros
em um sistema de EDO's que modela a bioconversao de glicerol (um subproduto
abundante na producdo de biocombustiveis). Do ponto de vista pratico, o de
processos fermentativo (bioconversdo) é de grande importancia industrial, pois
produz (de maneira limpa, barata, etc) produtos mais valiosos, como o 1,3-
Propanoidiol (SILVA, CONTIERO, et al., 2014). Por outro lado, do ponto de vista
tedrico e de modelagem, faz-se necessario estimar (calibrar) o conjunto de
parametros que aparecem no modelo, a partir de medidas feitas de forma indireta.
Assim, o problema de interesse torna-se um Problema Inverso (Pl) (ENGL, FLAMM,
et al., 2009).

2 REFERENCIAL TEORICO

Neste trabalho concentraremos a nossa atengcao para os balangcos de massa
da biomassa consumida e de produtos formados em um processo fermentativo em
um reator tipo batelada (WANG, XIU, et al., 2012), que pode ser formulado como um
Problema de Valor Inicial (PVI):
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2(0) = f(t,x(®); x(0) = xg

onde f(t,x(t)) = (uxy — qax2, Q%3 quXs, qsxs), € x;, i=1,--,5 é vetor que
descreve as concentragdes da biomassa, substrato e produtos no reator no tempo
“t”. As condi¢des iniciais sdao dadas por “x,”. A taxa “u” define o crescimento
especifico da populacdo biolégica, e “q,” € a taxa de consumo especifica do
substrato e q;,j = 3,4,5 sdo as taxas especificas de formagao dos subprodutos.

Utilizaremos resultados conhecidos em Equacdes Diferenciais Ordinérias
(EDO) para analise matematica do problema.
3 MATERIAIS E METODOS (ou PROCEDIMENTO METODOLOGICO)

Vamos apresentar 0 seguinte esquema para apresentar os problemas direto e

inverso: Modelo

Entrada Saida

O problema direto é quando conhecemos as condi¢des inicias (entrada), o
operador e seus parametros (modelo) e assim teremos condi¢des de resolver o PVI.

No problema inverso (identificagdo) conhecemos as condi¢des iniciais
(entrada), e as medidas do sistema (saida) solucéo do PVI, desejamos encontrar um
conjunto de parametros que relacionam satisfatoriamente as relagcdes entre a
entrada e a saida. Ou ainda o problema inverso (reconstrucdo) conhecemos o
operador e seus parametros (modelo), e as medidas do sistema (saida) desejamos
reconstruir as condicdes iniciais do sistema.

4 RESULTADOS e DISCUSSAO

Considerando o problema inverso, 0 nosso objetivo é estudar técnicas que
possibilitem estimar estes parametros, que € conhecido na literatura como um
problema de identificagao.

Assim, a obtencéo de solucbes estaveis e convergentes para o problema esta
sujeita a utilizacdo de alguma técnica (método de regularizacao) apropriada.

As técnicas de resolucdo de problemas inversos sdo chamadas de Métodos
de Regularizagédo, isto é, consiste em tentar limitar, na solucéo, o efeito do aumento
do ruido proveniente dos dados, por meio de uma alteracdo nas condi¢cdes do
problema.

O que podemos apresentar de resultados é que o modelo proposto para o
problema direto € bem-posto no sentido de Hadamard, isto €, atende as condicdes
de existéncia, unicidade e dependéncia continua dos dados.

5 CONSIDERACOES FINAIS

O uso de métodos mateméaticos na biologia € um assunto em expansao. Isto
justifica o estudo das propriedades matematicas de modelos que descrevam
sistemas desta natureza, e assim possibilitar a simulacdo numérica de parametros e
condi¢cOes operacles destes sistemas.
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