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Introducéo

O fendmeno de adsorcdo de bio-moléculas em leitos de resinas tem sido objeto de intensa atividade de
pesquisa tanto do ponto de vista tedrico quanto experimental devido a diversas aplicacdes relevantes nas
indUstrias farmacéutica e de alimentos.

Objetivos

De forma a permitir a otimizacdo de processos bem como a passagem da escala de laboratério para a
escala piloto e/ou de producdo industrial, faz-se necessario o conhecimento dos mecanismos de transferéncia
de massa que ocorrem nas colunas de adsorcao sélido-liquido.

Nos modelos matematicos desenvolvidos para estudo destes fendmenos estdo sempre presentes
parametros fisico-quimicos ou de processo. O objetivo deste trabalho consiste, portanto, em estimar
parametros a partir de dados experimentais da concentracdo na saida da coluna, i. e. a partir das curvas de
ruptura.

Metodologia

Descrevendo genericamente, 0 processo de adsor¢do em resinas funciona da seguinte forma: faz-se um
fluido passar por uma matriz porosa que tem como caracteristica principal poder atrair ionicamente algum
dos componentes presentes naquele fluido. Este componente é atraido e adsorvido pela matriz porosa. Desta
forma ocorre a diminuicdo do nivel de concentracdo deste componente no fluido e 0o aumento da sua
concentracdo na matriz porosa. Este processo € continuo e cessa quando a concentracdo do componente na
matriz atinge um valor de saturagdo, i.e., um maximo permitido.

Para a simulacdo deste problema é necessario resolver um conjunto de duas equacdes diferenciais
acopladas, uma para a fase liquida
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onde &, é a porosidade do leito, K, é o coeficiente de transferéncia de massa, ¢ é a concentracéo final de
proteina, C, € a concentracdo inicial (experimental) de proteina, R, o raio da particula, u é a velocidade e

D, é o coeficiente de difuséo ao longo da coluna, e outra para a difusio do componente de interesse no
interior dos poros da resina
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onde ¢, € a porosidade da particula, o € densidade das particulas adsorventes, qé a concentragdo de

proteina na particula sélida, e D, € o coeficiente de difusdo no interior da particula.

As Egs. (1) e (2) representam os modelos dos fenémenos de transferéncia de massa nas fases movel e
fixa, respectivamente.



A primeira descreve o decaimento da concentracdo do componente no fluido (deple¢do). A outra
descreve 0 aumento da concentragdo até a saturacdo da concentragdo do componente na matriz porosa.

Desenvolvido o algoritmo que descreve o comportamento da concentracdo de um componente no
escoamento (Folly, 2004, Mendes, 2004), pode-se ajustar os coeficientes presentes nas equacdes diferenciais
de forma que a solucdo numérica se aproxime ainda mais dos dados obtidos experimentalmente, utilizando
técnicas de problema inverso com uma formulagéo implicita, algoritmos genéticos (Goldberg, 1989, Molei e
Mazucco, 2003) e redes neurais de multiplas camadas (MLP) treinada com algoritmo de retropropagacéo
(Soeiro et al., 2004). A funcdo objetivo a ser minimizada é:
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onde C. e C ., representam respectivamente valores calculados e valores medidos para a concentragao

na fase movel na saida da coluna de adsorcdo em funcédo do tempo, e N, é o nimero total de dados
experimentais.

Resultados
Até o presente momento foi implementada a solucdo do problema direto com o algoritmo de Thomas, e

conforme pode ser visto na Fig. 1, foi obtida uma boa concordancia com os dados experimentais (Silva et al.,
1999). Também j& foi iniciada a implementacdo da solucdo do problema inverso com algoritmos genéticos e
redes neurais.

Validacédo do Problema Direto.

"C:\Documents and Settings\M$\Meus documentos\LEMAProjeto Sim. Trans. de Massa\MNon
*****************iiiiiiiilllllllllllllll!
Programa para o Modelo de Thomas — 1,04 7(.
Calcula e imprime em um arquive a concentracac inicial /
devido a um dado intervalo de tempo. -
e 3 3 3 3 3 % % N % % N N X N N N N N N N N N N N O N N NE N KX N KK K K KX |
-
A altura <h> em cm e: 108.4 g m
A area (Ac) em cn¥cm e: B.785 =2} |
A vazao (@) em ml/nin e: 1 £ 06 =
A concentracao inicial <Co) em mg/ml e: 8.1 ~ |
A constante ki em ml/mg.nin e: B.2 ,% [
A constante kd em mg/ml: B.838 % “
A capacidade gm em mgs/nl e: 14 0,4 . .
0 intervalo de tempo em min e: § *E \- = Dados Experimentais
@ .
< . (Silva et. al, 1999)
|
0 arguivo de saida foi gerado com sucesso! 8 0,2 ' Concentra(;()es calculadas
i norna e B.0236876. . pelo algoritmo, utilizando
IPress any key to continue 0,04 - - - wt o Método de Thomas.
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Figura 1- Tela da interface do programa desenvolvido para a solugdo do problema direto com o0 modelo de Thomas e
validacéo do resultado.
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