Cas 2 : Simulation des bioreactions
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Ce document présente une méthode de modélisation des bioréactions a l'aide de
BatchReactor”.

La problématique liée a la modélisation des bioréactions résulte de la complexité et de
la diversité des schémas réactionnels ainsi que des cinétiques associées. A l'aide du
mode avancé de Simulis Reactions, l'utilisateur peut importer des bibliotheques de
modeles cinétiqgues dédiés, entre autres, aux bioréactions. Ces modeles peuvent
facilement étre modifiés et enrichis afin de convenir a une large gamme de schémas
réactionnels.

A titre d’illustration, ce document présente les étapes a suivre afin de modéliser une
cinétique classiqgue de croissance de la biomasse, basée sur la loi de Monod.

Les étapes sont les suivantes :

% Etape 1 :sélection des constituants

#8 Etape 2 : configuration du modele de bioréaction

#8 Etape 3 : description des équipements et du mode opératoire

Avant de lire ce document, il est recommandé de consulter « Démarrer avec BatchReactor - Cas 1 »
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Une bioréaction correspond a une réaction auto-catalysée, dans la mesure ou la biomasse joue a la fois le role

du catalyseur et du produit de la réaction :

Substrats + Biomasse — Plus de Biomasse + Produits

La stoechiométrie de |a bioréaction est décrite comme suit :

NC NC
X

Z ViSi — z Vi,Pi

i=1 i=1
Avec :
NC Nombre de constituants
S Substrats (glucose, oxygene et autres substrats limitants ou non-limitants...)
P Produits (croissance de la biomasse, produits d’intérét et autres co-produits...)
X Biomasse (micro-organismes nécessaires a la bioréaction)
Vi, Vi Coefficients stoechiométriques (valeur positive pour les produits et négative pour les substrats)

La vitesse globale de la bioréaction peut étre définie de la fagon suivante :

1 1
e = v_irsi = v_i,rpl.
Avec:
rs Vitesse globale de réaction (valeur positive)
s Vitesse spécifique de consommation du substrat S; (valeur négative)
Ipi Vitesse spécifique de formation du produit P; (valeur positive)
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A l'aide du mode avancé de Simulis Reactions, I'utilisateur peut importer une bibliothéque de modéles
cinétiques dédiés aux bioréactions. Deux formalismes sont proposés, permettant de combiner des modeles
cinétiques élémentaires (r(Cs;)) afin de représenter différents mécanismes de consommation, production et
inhibition :

NLS
Produit de modeles cinétiques élémentaires (Option 1) : g = <a. Umax | | r(Cs;) + ,3) .Cx
i=1
NLS
Somme de modeles cinétiques élémentaires (Option 2) : e = | a MUmax,i-T(Csi) + B |.Cx
i=1
Avec:
a Coefficient lié a la croissance de la biomasse
B Coefficient non-lié a la croissance de la biomasse
Umax Taux de croissance maximum
Cs;, Cx Concentration du substrat, de I'inhibiteur ou de la biomasse
Indice du . :
modéle Description Equation du terme r(Cs;)
Cs
1 Monod
Les modeles cinétiques élémentaires 1(Cs;) sont X i Cs"
. q , q o A I ErE——
sélectionnés parmi une liste standard pouvant étre |:> KN + ¢V
enrichie par |'utilisateur
. Cs
3 Contois —_—
KsCx + Cs
Etc...
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EXEMPLE D’APPLICATION : l'exemple simple suivant est basé sur la modélisation de la croissance de la
biomasse, correspondant a I'équation de réaction :

Substrat + Biomasse — Plus de Biomasse

X
La stoeichiométrie de la bioréaction est décrite comme suit: § —> X

La vitesse globale de la bioréaction est représentée par la loi de Monod :

Cs
16 = U.Cx = tmax Cx

Ks + Cg
Avec:
Parameétres du modéle Définition Valeur
Wmax Taux de croissance maximum 4,10> s?
Kg Constante de saturation 2,8g/L
Cs, Cx gce)rlm:iri\;rr:'ggsnei;)substrat (5) et Variables procédé

La vitesse de réaction est définie en g de biomasse/(L.s). Les coefficients stoechiométriques étant fournis

. . 7 . . z . . 7@, i
- enmolaire, la vitesse de réaction molaire est déduite de la fagon suivante : 7¢ moiaire = W
’ Biomasse
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1 - Cliquez sur « Modifier la thermodynamique et les constituants » afin
d’accéder a « I'éditeur de calculators »

2 - Cliquez sur « Editer ce calculator »

FAE
et
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Cet exemple d’application nécessite d’importer les constituants suivants :

*  WATER

s SUBSTRAT (modélisé comme le « Glucose ») :
Importation du « Glucose » depuis la base de données standard
Modification du nom : SUBSTRAT
Modification du numéro CAS®): 1111-11-1

**  BIOMASSE (modélisée comme le « Glucose ») :
Importation du « Glucose » depuis la base de données standard
Modification du nom : BIOMASSE
Modification du numéro CAS®): 2222-22-2

): Les CAS Registry Numbers® sont la propriété intellectuelle de American Chemical Society et sont utilisés par ProSim SA avec
l'autorisation expresse d’ACS. Les CAS Registry Numbers® n’ont pas été vérifiés par ACS et peuvent étre inexacts
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Une fois cette étape terminée, les constituants sont affichés de la facon suivante dans
I'onglet « Constituants » :

1

Pour plus d’information sur la sélection des constituants, consultez
« Démarrer avec Simulis Thermodynamics - Cas 1 »
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1 - Dans l'onglet « Modele », sélectionnez le profil thermodynamique « Idéal »

L1

2 - Cliquez sur « Ok »
pour confirmer

—1

Pour plus d’information sur la configuration du profil thermodynamique,
consultez « Démarrer avec Simulis Thermodynamics - Cas 1 »
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De retour a « I'éditeur de calculators », sélectionnez « Editer les réactions de ce calculator » :
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1 - Sélectionnez « Ajouter une réaction »

2 - La liste des réactions
est affichée ici

T~

3 - Double cliquez sur
la nouvelle réaction
afin de la configurer
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1 - Sélectionnez 'onglet « Général »

2 - Renseignez un nom (facultatif)

3 - Renseignez la
phase réactionnelle
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4 - Indiquez une « Chaleur
de réaction » de 0 cal/mol
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Accédez au Mode avancé afin de fournir un modele cinétique utilisateur

I ==

Il n"est pas nécessaire de
configurer ces onglets en
mode avancé

5 - Sélectionnez le modele de
vitesse « Utilisateur interprété »
(Mode avancé)
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Accédez au Mode avancé afin de fournir un modele cinétique utilisateur

Stoechiométrie :

6 - Renseignez la stcechiométrie

| de la bioréaction :
* «-1» pourle substrat
* «1»pour labiomasse
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Accédez au Mode avancé afin de fournir un modele cinétique utilisateur

1 - Sélectionnez
I'onglet « VBscript »

A

2 - Cliquez sur « Aide technique »
afin d’obtenir les informations
sur la bibliotheque de modeles
cinétiques dédiés aux
bioréactions

Vitesse de bioréaction :

e = ﬂmax(

Cs

Ks + Cs

)o
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Accédez au Mode avancé afin de fournir un modele cinétique utilisateur

Il est nécessaire de consulter « ‘aide technique » afin d’obtenir les
informations sur les modeles cinétiques adaptés a une bioréaction
ainsi gu’aux parametres a fournir

Vitesse de bioréaction :

Sélection du modele adapté U N Cs
76 = Hmax Ko+ Cs Cx

N

Sélection du modele pour la vitesse globale |=> (Option1) : 1, = <a.,umax HNLSr(CSi) s ﬂ) <
de la bioréaction i=1

s . . y . 1 seul terme Indice du . .
Sélection des modeles cinétiques élémentaires | |, . modale Description Equation du terme r(Cy;)
élémentaire
r(Csi) )
1 Monod s
ono
Ks + Cs
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Accédez au Mode avancé afin de fournir un modele cinétique utilisateur

2 - La liste des scripts
disponibles est affichée ici

Vitesse de bioréaction :

- e = Hmax KS + CS X

1 - Cliquez sur

| +— « Charger »

3 - Sélectionnez « Bioreaction-Option1 »
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Accédez au Mode avancé afin de fournir un modele cinétique utilisateur

4 - Le script est chargé ici

Vitesse de bioréaction :

T = L C
@ Umax Ks + Cs X

5 - Cliquez sur
« Parametres
utilisateur »
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Accédez au Mode avancé afin de fournir un modele cinétique utilisateur

1 - Indiquez les parametres d’entrée du modele :

e 1terme cinétique élémentaire, correspondant au modéle n°1 (Monod) Vitesse de bioréaction :
° a=1 v Cs

. ﬁ =0 - e = Hmax (m) Cx
* Wmax = 4,10° st

¢ K;=28g/L

*  Numéro CAS") de la biomasse (X) et du constituant de référence : 2222222
e Numéro CAS"™) du substrat (S): 1111111

v

2 - Cliquez sur « Ok »
pour confirmer et
revenir a l'interface
principale

1

() Les CAS Registry Numbers® sont la propriété intellectuelle de American Chemical Society et sont utilisés par ProSim SA avec
l'autorisation expresse d’ACS. Les CAS Registry Numbers® n'ont pas été vérifiés par ACS et peuvent étre inexacts
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1 - Scénario : 3 - Procédé :

Ajoutez 1 étape « Flux thermique Sélectionnez le mode de calcul
constant » « Monophasique liquide »
3
1
2 - Scenario : et e
Pour S—
I’événement,
indiquez un I
« Temps écoulé 4 - Procédé :
depuis le début A ce niveau, il n’est pas
de la nécessaire de sélectionner v
simulation » de ~ des équipements
35h — 4 supplémentaires
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1 - Sélectionnez 'onglet « Procédé » et double cliquez sur le réacteur afin de renseigner les

conditions initiales

!

A

2 -

Renseignez les conditions initiales :

T=298.15K

P =101325 Pa

Composition massique initiale : 96,25% d’eau, 3,5% de
Substrat, 0,25% de Biomasse

Charge initiale : 1L
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1 - Double cliquez sur I'étape au niveau du scénario, ou sélectionnez l'onglet « Etape », puis
double cliquez sur le réacteur afin de renseigner les conditions opératoires

2 - Renseignez les

conditions opératoires :

e Pas d’alimentation C————1
e Quantité de chaleur=01J/s

* Pression=101325 Pa

Pour plus d’information sur ces étapes, consultez
= « Démarrer avec BatchReactor - Cas 1 »
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1 - Cliquez sur la fleche verte pour lancer la simulation

@E ol . @ % | ¥ % D Al - l«——— 2 - Une fois la simulation terminée, cliquez
B = sur 'icone « Résultats » afin d’accéder au
rapport de simulation
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