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Resumo

Os ensaios de Potencial Bioquimico de Metano sdo utilizados para avaliar o potencial de producdo de metano de
substratos especificos, visto que monitora o volume de biogas gerado a partir de residuos, avaliando sua capacidade de
biodegradacdo pela producdo total de metano. A modelagem de reatores, por sua vez, permite simular processos ao
prever o consumo de substratos, o crescimento microbiano e a formagdo de produtos. O objetivo central deste estudo
foi prever o comportamento da reac¢do ao longo do tempo, com base na concentragdo da reagdo heterogénea, além de
validar o modelo por meio da comparagdo com dados experimentais. Os resultados indicaram que a reagdo segue uma
cinética de primeira ordem, com coeficiente de determinagdo préximo a 1, evidenciando a precisdo do modelo
matematico. As simulagdes reproduziram o comportamento experimental, validaram a constante de velocidade e
possibilitaram extrapolag¢des para condigdes distintas, viabilizando aplicagdes praticas. Concluiu-se que a modelagem
¢ eficaz para prever o comportamento do sistema em diferentes condi¢des, contribuindo para o desenvolvimento de
tecnologias voltadas a geracao sustentavel de energia.
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Abstract

Biochemical Methane Potential (BMP) assays are employed to assess the methane production potential of specific
substrates, as they monitor the volume of biogas generated from organic waste, thereby evaluating its biodegradability
through the total methane (CHa) yield. Reactor modeling, in turn, enables the simulation of processes by predicting
substrate consumption, microbial growth, and product formation. The main objective of this study was to predict the
reaction behavior over time based on the concentration profile of a heterogeneous reaction, as well as to validate the
model through comparison with experimental data. The results indicated that the reaction follows first-order kinetics,
with a coefficient of determination close to 1, highlighting the accuracy of the mathematical model. The simulations
successfully reproduced experimental behavior, validated the rate constant, and allowed extrapolations under different
conditions, enabling practical applications. It was concluded that modeling is an effective tool for predicting system
behavior under varying conditions, contributing to the advancement of technologies aimed at sustainable energy
generation.
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Resumen

Los ensayos de Potencial Bioquimico de Metano (PBM) se utilizan para evaluar el potencial de produccion de metano
de sustratos especificos, dado que permiten monitorear el volumen de biogads generado a partir de residuos orgénicos,
evaluando su capacidad de biodegradacion mediante la produccion total de metano (CHa4). El modelado de reactores,
por su parte, permite simular procesos al predecir el consumo de sustratos, el crecimiento microbiano y la formacion
de productos. El objetivo central de este estudio fue predecir el comportamiento de la reaccion a lo largo del tiempo,
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con base en la concentracion de una reaccion heterogénea, ademas de validar el modelo mediante la comparaciéon con
datos experimentales. Los resultados indicaron que la reaccion sigue una cinética de primer orden, con un coeficiente
de determinacién proximo a 1, lo que evidencia la precision del modelo matematico. Las simulaciones reprodujeron
adecuadamente el comportamiento experimental, validaron la constante de velocidad y permitieron extrapolaciones a
diferentes condiciones, posibilitando aplicaciones practicas. Se concluyd que el modelado constituye una herramienta
eficaz para prever el comportamiento del sistema bajo distintas condiciones, contribuyendo al desarrollo de
tecnologias orientadas a la generacion sostenible de energia.

Palabras clave: Biometanizacion; Modelado matematico; Cinética de reaccion; Produccion de biogas; Digestion
anaerobia.

1. Introducio

Os reatores anaerobios sdo utilizados nos processos de digestdo anaerobia, em virtude da simplicidade, rapidez e
baixo custo (Ward et al., 2008). Contudo, configuragdes operacionais em batelada sequencial possuem limitagdes quanto a
estabilidade do sistema, como altas flutuagdes na taxa de geragdo e na composi¢cdo do biogas, além de perdas volumétricas
durante as fases de esvaziamento dos reatores, comprometendo, assim, a eficiéncia global do processo (Khalid ef al., 2011).

Na quantificagdo do potencial metanogénico de substratos organicos, os ensaios de Potencial Bioquimico de Metano
(BMP) permitem o monitoramento da producdo de biogés oriunda da digestdo anaerdbia. Por conseguinte, ¢ o principal
indicador a geragdo acumulada de metano (CH4), visto que corresponde diretamente a biodegradabilidade do material em
avaliacdo (Magalhaes, 2018).

Nesse contexto, a modelagem dos reatores permite simular processos, viabilizando recursos financeiros, ao prever o
consumo de substratos, crescimento microbiano e formacdo de produtos (Couto, 2021). Cabe salientar, que os modelos
cinéticos sdo capazes de simular o crescimento microbiano, a conversdo de matéria organica em biogas ¢ a formagdo de
produtos intermediarios (Silva, 2019).

Conforme apontado por Silva (2019) o modelo matematico da digestdo anaerdbia é formulado com base na
representagdo das reagdes quimicas envolvidas no mecanismo global do processo, o qual é composto sequencialmente pelas
etapas de hidrdlise, acidogénese, acetogénese e metanogénese. Neste estudo, a producdo de CH4 foi modelada por uma equagao
cinética, com pardmetros determinados experimentalmente por Silva (2024).

Silva (2024) conduziu experimentos em reatores operados em batelada, sob condi¢des mesofilicas, utilizando como
substrato a biomassa residual de Eichhornia crassipes. A quantificagdo metanogénica realizada por Silva (2024) foi baseada
modelo de Gompertz modificado por Lay, Lee ¢ Noike (1997), para ajustar os dados relativos a produgdo acumulada em cada

reator.

R.e
M = P.exp [— exp{?.(}t—t) -l—l}] (1)

Onde M: produgdo acumulada de metano (mL); P: potencial de produgdo de metano (mL); R: taxa de producdo de
metano (mL/h); t: tempo de incubagao dos reatores (h); e: nimero de Euler (~2,71828); e A: fase lag (h).

Os dados obtidos em laboratorios, foram utilizados para determinar os parametros cinéticos da reagdo, como
velocidade especifica (k) e ordem de reagdo (o), que leva a determinag@o da lei de velocidade (¥74), todos relacionados a

concentragdo do reagente ou produto de referéncia (A), conforme Fogler (2009).

Ten, = kC%cy, )
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Ao efetuar o balango de massa no reator operado em batelada e incorpora-lo a Equagéo 3, obtém-se a Equagéo 4.

dcC
dC:d — TC‘H,, (3)
dac

dCe, 4

Onde ul ¢ a taxa de acamulo de CHy,

Ao diferenciar a equagio em fungdo do tempo, dividi-la por C* ¢y 4> © integra-la tendo em vista as condigdes de

contorno (t =0 — Cey, =0; t =t = C¢y, = Ccp,), alcanga-se a Equagio 5.

CCH4- _ dCCHq_ t
L C™%cn, ot dt_Lkdt (5)

A posteriori, resolvendo a integral, chega-se a Equacdo 6, valida para todo valor de a diferente de 1, caso contrario, o

resultado da integragdo sera correspondente a Equacao 7.

C1%cn, = (A= kt ©)
InCey, = kt (7

O objetivo central deste estudo foi prever o comportamento da reagdo ao longo do tempo, com base na concentragdo

da reag@o heterogénea, além de validar o modelo por meio da comparag@o com dados experimentais

2. Metodologia

A determinacdo dos pardmetros cinéticos de reacdo foi conduzida a partir da elaboragdo de um algoritmo em
linguagem de programacgado Python, no qual foram atribuidos valores hipotéticos para o, tomando por premissa que o melhor
ajuste de curva dos valores obtidos experimentalmente. A confirmagdo do melhor ajuste foi realizada por meio da
quantificacdo do coeficiente de determinacdo (R?) (Equagdo 8), do Desvio Padrao Médio (SD) (Equagdo 9) e da Soma dos
Quadrados Residuais (RSS) (Equagao 10).

ex I
;Iz 1(.}11' P — .}Jfa )2

n exp —exp2 ®)
i= 1(.}1' —V; )

R? =
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RSS = Z 7 =y (10)

i=1

A partir da determinagdo dos pardmetros cinéticos, foi elaborada uma modelagem de reator continuo, a partir do

balango de massa do CHa, disposto na Equagdo 11.

7 dCCH
e an

3. Resultados e Discussao

Ao analisar os resultados obtidos por Silva (2024) nos reatores anaerdbios, o Reator 2, disposto na Figura 1, foi
selecionado para os ensaios de modelagem, por ter apresentado a maior média de producdo de metano, atingindo um volume

acumulado de 408,04 mL CH4 ao longo de 37 dias de fermentagdo anaerdbia.

Figura 1. Ilustragdo do Reator 2 com volume reacional de 185 mL.

Fonte: Adaptado de Silva (2024).

Na metanogénese acetoclastica o acetato é convertido em metano e gas carbonico, visto que “[...] as bactérias
homoacetogénicas competem com as arqueas hidrogenotroficas pelo hidrogénio e as bactérias oxidadoras de acetato (que
atuam em sintrofismo com as arqueas metanogénicas hidrogenotroficas) competem com as arqueas acetoclasticas” (Couto,

2021, p. 67).
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CH,COOH — CH, + CO, (12)

A concentragdo acumulada do metano foi registrada por Silva (2024) apo6s 48 horas de operagdo, em decorréncia da
fase lag, onde os microrganismos estdo adaptando-se ao meio, antes que ocorram a divisdo celular e a produgio significativa
de biomassa (Metcalf; Eddy, 2016). Conforme esperado, observou-se por meio da Figura 2 que, com o passar do tempo, a
concentragdo do reagente aumenta até alcangcar um ponto em que ndo ha mais formagdo de produto, indicando o estado

estacionario.

Figura 2. Concentragdo acumulada de metano.
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Fonte: Autores (2025).
A seguir, a Figura 3 apresenta o melhor ajuste de curva dos dados experimentais obtidos. Uma vez que o ajuste para

cinética de primeira ordem apresentou maior valor de R?, e menores valores de RSS e SD frente as outras hipdteses de ordem,

definiu-se que a cinética de reagdo de metano apresenta ordem 1.0, com velocidade especifica de reagdo (k) de 0.0122h™.
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Figura 3. Ajuste de curva de cinética de primeira ordem para reagdo de metanagao.
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Fonte: Autores (2025).

Por conseguinte, a lei de velocidade de reagéo foi determinada, sendo descrita pela Equacédo 13.
i"CHq_ = 0012266}{4 (J’HOI L_lh_l) (13)

A partir dos resultados obtidos, torna-se evidente que a formac¢do de CH,4 apresenta perfil linear, sendo 0.0122 h! o
valor da velocidade especifica de reacdo entre a velocidade de reagdo e a concentragdo de CHs na temperatura em que o
experimento foi realizado. Dessa forma, deve-se considerar que que o mesmo processo seja feito numa temperatura distinta a
do experimento, a posteriori, o valor anteriormente citado devera ser ajustado, obedecendo a equagdo de Ahrrenius (Fogler,

2009).

Com a determinacgdo da velocidade especifica e da ordem de reacdo de metano pode ser reescrita, obtendo-se, assim, a
Equagao 14.
dC CH,

e -1 _
= (0.0122h

Vp

z ) Cen, (14)

A vista disso, pressupde-se que a concentragdo dentro do reator ¢ uniforme devido a agitagdo continua, e as equagdes

descrevem a relag@o entre as vazdes de entrada e saida, a taxa de reag@o e as concentracdes das espécies quimicas envolvidas.
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4. Conclusao

O estudo apresentou resultados consistentes, evidenciando a concordancia entre os dados experimentais e as
simulagdes. Constatou-se que as simulagdes realizadas reproduziram o comportamento operacional, permitindo prever o
comportamento do sistema sob condigdes diferentes das testadas em laboratério. A vista disso, a0 combinar fundamentos
teoricos com analise numérica, € possivel avancar no desenvolvimento de tecnologias e contribuir para a geragao de energia de

forma sustentavel.
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