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4. RESULTADOS E DISCUSSÃO 

 

4.1 – Otimização da produção fermentativa do ácido láctico 

 

A influência das variáveis temperatura, pH, concentração de lactose e de extrato de 

levedura sobre a fermentação homoláctica do soro de queijo foi estudada segundo um 

planejamento fatorial composto central com três réplicas no centro, perfazendo um total de 27 

experimentos (Tabela 3.1). Os resultados experimentais são apresentados na Tabela 4.1. Com 

estes resultados foram estimados os parâmetros da superfície de resposta ajustada (Equação 

3.2). 

 
Tabela 4.1 – Resultados do planejamento experimental. 

 
Experimento X1 X2 X3 X4 ácido láctico 

(g/L) 
1 -1 -1 -1 -1 1,67 
2 1 -1 -1 -1 7,2 
3 -1 1 -1 -1 1,28 
4 1 1 -1 -1 13,5 
5 -1 -1 1 -1 1,12 
6 1 -1 1 -1 12,87 
7 -1 1 1 -1 5,67 
8 1 1 1 -1 8,46 
9 -1 -1 -1 1 9,9 
10 1 -1 -1 1 16,38 
11 -1 1 -1 1 37,08 
12 1 1 -1 1 56,88 
13 -1 -1 1 1 7,2 
14 1 -1 1 1 19,58 
15 -1 1 1 1 37,8 

12,87 
0 42,13 

16 1 1 1 1 43,65 
17 0 0 0 0 37,22 
18 0 0 0 0 36,94 
19 0 0 0 0 37,15 
20 -1,55 0 0 0 
21 1,55 0 0 
22 0 -1,55 0 0 23,94 
23 0 1,55 0 0 27,81 
24 0 0 -1,55 0 26,19 
25 0 0 1,55 0 9,18 
26 0 0 0 -1,55 0,45 
27 0 0 0 1,55 48,15 
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 1%. 

ilde (1999) realizaram 

experim

ividualmente o efeito de cada temperatura, não estudando o efeito 

cesso. Norto

et al. (2002) utilizaram a temperatura de 42 ºC em seus trabalhos, porém nenhum deles 

ostraram que o crescimento celular e a produção de ácido láctico 

por bactérias do gênero Lactobacillus são inibidos pelo substrato (GONÇALVES et al., 1991; 

BURGOS-RUBIO et al., 2000; MI-YOUNG, 2003).  

A precisão dos resultados experimentais pode ser constatada através da avaliação dos 

resultados obtidos no nível central do planejamento, onde as diferenças entre as respostas foi 

inferior a

A identificação dos parâmetros significativos foi realizada através de testes de 

hipóteses utilizando a estatística t de Student. Foi estabelecida uma probabilidade máxima de 

erro no teste de 10%, sendo assim os parâmetros com nível de significância maior do que 10% 

foram negligenciados.  

O modelo ajustado (R2=0,92) é representado por: 
2
4

2
3

2
2

2
142421 75451799241388635125665753636 X,X,X,X,XX,X,X,X,,Y −−−−++++=      (4.1) 

Uma análise de resíduos mostrou que estes seguem uma distribuição normal, são 

independentemente distribuídos e com variância constante. 

Os efeitos das variáveis independentes e das suas interações na formação do produto 

podem ser visualizados através da análise das superfícies de resposta (Figura 4.1), construídas 

a partir da Equação 4.1.  

A produção de ácido láctico foi máxima quando a temperatura situou-se em torno de 

40 ºC, como pode ser visto nas Figuras 4.1(a) e 4.1(c). Este resultado está de acordo com 

vários trabalhos publicados sobre a produção de ácido láctico através da fermentação do soro 

de queijo, utilizando o Lactobacillus helveticus. Tango e Ghaly (1999a), estudando o efeito da 

temperatura sobre a formação do produto, realizaram experimentos à 23 ºC, 37 ºC e 42 ºC. A 

maior concentração do ácido láctico foi obtida à 42ºC. Kulozik e W

entos em cinco níveis de temperatura: 35 ºC, 38 ºC, 42 ºC, 45 ºC e 49 ºC. A formação 

do produto foi ligeiramente maior à 45 ºC do que em 42 ºC. Entretanto, nesses dois trabalhos 

os autores analisaram ind

das interações entre as variáveis do pro n et al. (1994), Amrane (2001) e Schepers 

justificou esta escolha. 

Analisando a Figura 4.1(b), pode-se observar que a formação do produto foi máxima 

quando a concentração de lactose situou-se na faixa entre 80-90 g/L. Para maiores 

concentrações ocorreu uma diminuição da resposta, provavelmente devido à inibição pelo 

substrato. Vários estudos m
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A forte influência do pH sobre o processo pode ser observada nas Figuras 4.1(b) e 

o em pH menor do que 6 foi muito pequena. Para 4.1(c). A quantidade de produto formad

valores de pH iguais ou maiores do que 6, houve uma grande formação de ácido, exceto nos 

casos em que a concentração de extrato de levedura foi menor do que 12 g/L. 

 

 

 
  

 

Figura 4.1 - Superfícies de resposta para a produção de ácido láctico como uma função das 

variáveis: (a) temperatura e concentração de extrato de levedura; (b) concentração de lactose e 

pH; (c) temperatura e pH; (d) concentração de extrato de levedura e pH. Em cada superfície, 

as demais variáveis encontram-se no nível central. 
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 (WOOD, 1995). A fonte de nitrogênio é o principal fator 

de influ

 láctico, utilizaram um meio 

 de levedura. Mais tarde, 

ara estudar o efeito da concentração de extrato de levedura sobre a produção do ácido 

ram fermenta

g/L.  Em 

ém o tempo para atingí-la decresceu 

concentrações de extrato de levedura. 

vedura na faixa entre 0-25 g/L, relataram que 

ima de 10 g/L houve um aumento no crescimento celular, porém a 

ermentação escolhido para 

modelo ajustado. De acordo com a metodologia descrita no Item 3.2.2, o ponto 

stacionário é dado por:  

     

A interação entre pH e concentração de extrato de levedura é exibida pela Figura 

4.1(d). Mesmo em condições favoráveis de pH, baixas concentrações de extrato de levedura 

levaram a baixas concentrações de produto. Isto ocorreu devido às complexas exigências 

nutricionais do gênero Lactobacillus

ência sobre o crescimento desses microrganismos. Como a síntese do ácido láctico por 

processo fermentativo é associada ao crescimento celular, não há formação de produto se o 

meio não possuir uma concentração adequada de nitrogênio para promover este crescimento 

(PRITCHARD, 1993). Por outro lado, altas concentrações de nitrogênio podem levar à morte 

celular.  

De acordo com a Figura 4.1(a), a concentração ótima de extrato de levedura parece 

estar situada na faixa entre 18 e 24 g/L. À primeira vista, estes valores podem parecer  

elevados, já que neste tipo de fermentação normalmente são utilizados 5 ou 10 g/L. 

Entretanto, alguns trabalhos mostram que eles são factíveis. Amrane e Prigent (1994), 

desenvolvendo um modelo para descrever a fermentação do ácido

composto por soro de queijo suplementado com 20 g/L de extrato

p

láctico, Amrane e Prigent (1998) realiza ções utilizando diferentes concentrações 

deste composto, na faixa entre 2-30 todos experimentos obteve-se a mesma 

concentração final de ácido láctico, por

significativamente quando foram utilizadas maiores 

Kulozik e Wilde (1999), utilizando extrato de le

nas concentrações ac

produção do ácido láctico permaneceu inalterada. Para o tempo de f

este estudo, 32 horas, a formação do produto foi muito pequena em concentrações de extrato 

de levedura menores do que 12 g/L. Talvez maiores concentrações de ácido láctico pudessem 

ser obtidas nessas condições, se o tempo de fermentação fosse maior. 

O ponto de máxima produção de ácido láctico foi determinado através de uma análise 

canônica do 

e

                                                         
2

1 bx0
−−= B                                                             (4.2) 

Foi realizado um estudo para identificar a natu za do to estac nário, para saber se 

tratava-se de um ponto de máxima ou  res ta, ou da de um onto de Isto foi 

re pon io

mínima pos ain  p  sela. 
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feito calculando-se as raízes características da matriz B, que é a matriz dos coeficientes dos 

termos quadráticos e dos termos de interação do modelo ajustado (Equação 4.1). Portanto: 

 

⎣ 40

              (4.3)                   

 

Cujas raízes características são iguais a: 

          λ1 = -7,51                 λ  -7,42                 λ3 = -3,41                    λ4 = -0,32                (4.4) 

Observa-se que todas as raízes características da matri suem sinal negativo. Isto quer 

dizer que um deslocamento a partir do ponto estacioná plicará em 

um decréscimo na resposta. Portanto, conclui-se que o ponto estacionário x0 é um ponto de 

máximo. 

O vetor dos coefici dos term  de 1ª ordem da Equação 4.1 é dado por: 

                                                          b 

⎣ 3512
0

7

,

                                                                   (4.5) 

           Com

                                                  x0 = 

⎦
⎢
⎢
⎢

⎣ 5612
0
,

                                                                  (4.6) 

 No qual 0,82, 15,54, 0 e 12,56 correspondem respectivamente aos valores das variáveis 

independentes X1, X2, X3 e X4 no ponto estacionário. Os níveis dessas variáveis nas suas 

escalas

o do ácido láctico foram inibidos em 

oncentrações de lactose maiores do que 80 g/L. Entretanto, Aeschlimann e Von Stockar 

                                          
⎥
⎥⎢

−
−

=
051700
44309920

,
,,

B                                
⎥
⎤

⎢
⎡− 000413,

⎢
⎢

⎥
⎦− 7540 ,43,

2 =

z B pos

rio em qualquer direção im

entes os

= ⎢
⎢ 566,

⎥
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢

⎡ 55,

 o vetor b e com a matriz B calculou-se o ponto estacionário x0 através da Equação 

4.2:      

       
⎥
⎤

⎢
⎡

5415
820
,
,

⎥
⎥
⎥

 originais foram calculados com o auxílio das Equações 3.2-3.4. O valor 

correspondente para a temperatura foi de 40 ºC, confirmando o resultado apontado pela 

análise das superfícies de resposta (Figuras 4.1 a e 4.1 c). A concentração ótima de lactose foi 

de 82 g/L. Em maiores concentrações, ocorreu uma diminuição da resposta. Este resultado 

está de acordo com o trabalho publicado por Tango e Ghaly (1999b), no qual relataram que o 

crescimento do Lactobacillus helveticus e a produçã

c
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989) publicaram  um estudo semelhante onde o Lactobacillus helveticus não sofreu inibição 

o ideal da lactose na produção do ácido láctico por 

fermentação com o Lactobacillus helveticus. Nos trabalhos publicados sobre o assunto foram 

utilizad

versão de 

ente um aum

residual. Portanto, o  valor ótimo da concentração de substrato encontrado neste estudo foi 

 

mposto central, com duas réplicas no centro, foi construído para essas variáveis. O 

lor foi 

ejamen

covariância é diagonal e os parâmetros estimados não são correlacionados entre si. A 

íveis ótimos obtidos pelo 

As variáveis independentes foram codificadas segundo as relações: 

(1

pelo substrato em concentrações iniciais de lactose inferiores a 132 g/L. 

Não há relatos sobre a concentraçã

as concentrações iniciais na faixa de 50-150 g/L. Incrementos nas concentrações 

iniciais de lactose até valores maiores do que 100 g/L, utilizadas em alguns estudos 

(AESCHLIMANN; VON STOCKAR, 1989; TANGO; GHALY, 1999b), implicaram em 

maiores concentrações de produto, porém provocaram uma diminuição da con

substrato em produto YP/S e consequentem ento na concentração de lactose 

considerado plausível. 

De acordo com o valor escolhido para o nível extremo do planejamento experimental,

as variáveis independentes codificadas estão compreendidas no intervalo entre -1,55 e +1,55. 

Porém, a Equação 4.6 mostra que os valores ótimos tanto da concentração do extrato de 

levedura, quanto do pH extrapolaram esses limites. Portanto, um novo planejamento fatorial 

do tipo co

valor escolhido para o nível extremo do planejamento foi igual a 1,41. Este va

selecionado de modo a se obter um plan to ortogonal, onde a matriz de variância e 

temperatura e a concentração de lactose foram mantidas nos seus n

planejamento anterior, ou seja, 40 ºC e 82 g/L, respectivamente.  

 

                                                     
4

24YEX2
−

=                                                         (4.7) 

                                                     7pHX4 −=                                                            (4.8) 
 

X2 = concentração do extrato de levedura, codificada. 

YE = concentração de extrato de levedura, g/L. 

X4 = pH, codificado. 

pH = corresponde ao próprio valor do pH do meio de fermentação. 

 
Os níveis utilizados para a codificação das va

4.2. Os níveis extrem

riáveis independentes encontram-se na Tabela 

os deste novo planejamento foram escolhidos com base nas superfícies 

de respostas exibidas na Figura 4.1 e desse modo espera-se que o ponto de máxima produção 
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de ácido láctico esteja localizado dentro da região experimental. Os resultados são exibidos na 

Tabela 4.3.  

 

  Tabela 4.2– Valores reais das variáveis independentes codificadas Xi. 

   Xi   

 -1,41 -1 0 1 1,41 

YE(g/L) 18,36 20 24 28 29,64 

pH 5,6 6 7 8 8,4 

 

 

Tabela 4.3 – Resultados do planejamento composto central, construído para a otimização 

                        das variáveis concentração de extrato de levedura (X2) e pH (X4). 

X2 X4 Ácido Láctico (g/L) 

-1 -1 42,15 

1 -1 26,32 

-1 1 6,8 

1 1 39,82 

0 0 58,23 

0 0 59,14 

-1,41 0 48,73 

1,41 0 38,04 

0 -1,41 28,02 

0 1,41 5,2 

 

om os novos resultados experimentais, realizou-se uma regressão múltipla no 

modelo descrito pela Equação 3.2. A identificação dos parâmetros significativos foi feita 

través de testes de hipóteses utilizando a estatística t de Student. Os parâmetros com nível de 

                                                           (4.9) 

a análise de resíduos mostrou que estes seguem uma distribuição normal, são 

independentemente distribuídos e com variância constante.  

C

a

significância maior do que 10% foram negligenciados. O modelo ajustado (R2=0,95) é dado 

por: 
2
4

2
2424 432196721127766958 X,X,XX,X,,Y −−+−=        

Um
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Os efeitos das variáveis independentes e das suas interações na formação do produto 

podem ser observados através da análise da superfície de resposta (Figura 4.2), construída a 

partir da Equação 4.9. Pode-se observar que a formação do produto foi muito pequena tanto 

em pH maior do que 7,8, quanto em concentrações de extrato de levedura maiores do que 26,4 

g/L. Por outro lado, a concentração do produto foi máxima em concentrações de extrato de 

levedura na faixa entre 20-24 g/L e pH em torno de 7. 

 

 
 

Figura 4.2 - Superfície de resposta para a produção de ácido láctico como uma função do pH 

e da concentração de extrato de levedura. 

 

Para se determinar o ponto de máxima produção de ácido láctico, foi realizada uma 

análise canônica no modelo descrito pela Equação 4.9. Assim como foi feito no modelo 

anterior, inicialmente calculou-se as raízes características da matriz B, que é a matriz dos 

coeficientes dos termos quadráticos e dos termos de interação do modelo ajustado: 

                                                                                                           (4.10)                    

Cujas raízes características são iguais a: 

                                                  λ2 = -23,79                    λ4 = -5,61                                     (4.11) 

Observa-se que ambas as raízes características da matriz B possuem sinal negativo. Isto quer 

dizer que um deslocamento a partir do ponto estacionário em qualquer direção implicará em 

⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
−

−
=

4321116
116967
,,

,,
B
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um decréscimo na resposta. Portanto, conclui-se que o ponto estacionário x0 é um ponto de 

máximo.  

 vetor b, que contêm os coeficientes dos termos lineares da Equação 4.9, é dado por: 

om o vetor b e a matriz B calculou-se o ponto de máxima resposta: 

0
− 200

16
,
,

                                                              (4.13) 

Onde -

rato de levedura, que foram iguais 

 6,8 e 23,36 g/L respectivamente. Substituindo esses valores na Equação 4.9, obteve-se a 

entração de ácido láctico prevista pela análise canônica, 59,38 g/L.  Com este 

resultado e com as raízes características da matriz B (Equação 4.11), chegou-se à forma 

canônic

g/L, valor praticamente idêntico ao predito pelo 

análise canônica, com um desvio de apenas 0,4%. A baixa concentração residual da lactose, 

5,75 g/L, mostra que o substrato foi quase totalmente consumido após 32 horas de 

fermentação. A concentração celular atingiu o valor máximo de 6,14 g/L. Os coeficientes de 

conversão de substrato em célula, YX/S, e de substrato em produto, YP/S, foram iguais a 0,067 

g cel/g lactose e 0,78 g ác. láctico/g lactose, respectivamente.  

Estes resultados foram comparados com alguns trabalhos disponíveis na literatura. 

Amrane e Prigent (1999) empregaram uma cepa do Lactobacillus helveticus sp milano na 

fermentação de um meio composto por permeado de soro reconstituído, com concentrações de 

lactose e de extrato de levedura iguais a 48 g/L e 2 g/L, respectivamente. A concentração 

máxima de ácido láctico, 36 g/L, foi atingida após 30 horas de fermentação à 42  ºC e pH 5,9. 

A concentração celular atingiu o máximo de 1 g/L após 5 horas, e manteve-se neste valor até 

o fim do experimento. Trabalhando nas mesmas condições, porém com uma concentração de 

O

                                                            b = ⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

⎡
− 776

0
,

                                                             (4.12) 

C

                                                          x  = ⎡− 0
⎥
⎦

⎤
⎢
⎣

0,16 e -0,20 correspondem respectivamente às variáveis independentes  X2 e X4 no 

ponto estacionário. Os níveis reais dessas variáveis foram calculados decodificando os 

resultados obtidos na Equação 4.13, com o auxílio das Equações 4.7 e 4.8. Desse modo, 

obteve-se os valores ótimos do pH e da concentração do ext

a

máxima conc

a da Equação 4.9: 

                                      2
4

2
2 61523,79w-59,38y w,−=                                               (4.14) 

Uma nova fermentação foi realizada utilizando-se as condições operacionais ótimas 

encontradas neste estudo: 40 ºC, pH 6,8, concentrações de lactose e de extrato de levedura 

iguais a 82 g/L e 23,36 g/L, respectivamente. O resultado é exibido pela Figura 4.3. A 

concentração do ácido láctico atingiu 59,15 
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extrato de levedura igual a 20 g/L, os autores conseguiram a mesma concentração de produto 

e uma concentração celular igual a 6 g/L, ambos em apenas 7 horas de fermentação. Tango e  

Ghaly (1999c) empregaram uma cepa do Lactobacillus helveticus ATCC 15009 na 

fermentação de um meio formado por soro de queijo, com quatro diferentes concentrações 

iniciais de lactose: 50, 75, 100 e 150 g/L. As respectivas concentrações finais de ácido láctico 

foram iguais a 21,5, 28,5, 38,5 e 38,2 g/L, para tempos de fermentação de 27, 30, 40 e 50 

horas. Schepers et al. (2002), utilizando uma cepa do Lactobacillus helveticus,  conduziram a 

fermentação de um meio composto por 110 g/L de permeado de soro suplementado com 10 

g/L de extrato de levedura. O experimento foi conduzido à 42 ºC e pH 5,5. O resultado foi 60 

g/L de ácido láctico e 2,5 g/L de biomassa, após 30 horas de fermentação.  

 

 

 
 

Figura 4.3 – Concentrações de produto, substrato e biomassa em função do tempo nas 

condiçõ

oduto, foram realizadas novas 

fermentações nas concentrações iniciais de 52 g/L e 112 g/L de lactose. A escolha do primeiro 

es ótimas (lactose 82 g/L; extrato de levedura 23,36 g/L; temperatura 40 ºC; pH 6.8). 

 

4.2 – Estudo cinético e modelagem 

 

Com o objetivo de realizar um estudo cinético e testar os modelos propostos para o 

crescimento celular, consumo de substrato e formação do pr
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valor b

g/L a inibição pelo substrato ficaria evidente 

ermentaçõ

Para as demais variáveis, temperatura, pH e concentração de extrato de levedura, foram 

mantid

aseou-se no fato de que, na maioria dos trabalhos publicados sobre a fermentação 

homoláctica do soro de queijo, foram utilizadas concentrações de lactose entre 50-60 g/L 

(HOFVENDAHL, HAHN-HAGERDAL, 2000) . O segundo valor foi escolhido de modo a se 

obter pontos igualmente espaçados em relação ao ponto ótimo. Pelos resultados obtidos neste 

trabalho (Figura 4.1 b), concluiu-se que em 112 

e não haveria a necessidade de conduzir f es em maiores concentrações de lactose. 

os os valores calculados para o ponto ótimo. Deste modo o estudo cinético se baseou 

em três fermentações, nas concentrações iniciais de lactose de 52, 82 e 112 g/L. 

Os resultados das fermentações nas concentrações iniciais de lactose de 52 g/L e 112 

g/L são exibidos respectivamente pelas Figuras 4.4(a) e (b). Na concentração inicial de 52 g/L 

de lactose, obteve-se 34,45 g/L de ácido láctico, 3,49 g/L de biomassa e uma concentração 

residual de 5,12 g/L de lactose. Para a concentração inicial de 112 g/L de lactose, obteve-se 

49,92 g/L de ácido láctico, 5,21 g/L de biomassa e 22,78 g/L de lactose residual. 
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Figura 4.4 – Concentrações de produto, substrato e biomassa em função do tempo para 

concentraçõ

Fase linear

po. Deste modo, 

-se que a fase linear está compreendida no intervalo entre 14-22 horas, para as três 

es iniciais de lactose iguais a: (A) 52 g/L; (B) 112 g/L. 

 

4.2.1 - Análise das curvas de crescimento 

  

Os resultados experimentais das concentrações celulares em função do tempo de 

fermentação (Figuras 4.3 e 4.4) foram utilizados para a construção da Figura 4.5, onde foram 

identificadas as sete fases do crescimento microbiano segundo Hiss (2001): lag, transição, 

exponencial, linear, desaceleração, estacionária e declínio . 

 

 

 

A fase linear de crescimento foi determinada pelo intervalo de tempo no qual 

conseguiu-se o melhor ajuste para uma reta, nas curvas da concentração celular em função do 

tempo de fermentação (Figura 4.5). Esse processo foi feito comparando-se os coeficientes de 

correlação das retas obtidas para X versus t, em diferentes intervalos de tem

concluiu

concentrações iniciais de lactose em estudo. 
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Figura 4.5 – Concentrações celulares em função do tempo para concentrações iniciais de 

lactose iguais a: (A) 52 g/L; (B) 82 g/L; (C) 112 g/L. As retas representam a fase linear de 

crescimento. 
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Fase exponencial 

 

e 

minutes, calculado utilizando-se a Equação 4.15: 

Para a identificação da fase exponencial, foram plotados gráficos semilogarítmicos da 

concentração celular em função do tempo, apresentados na Figura 4.6. A fase exponencial foi 

determinada pelo intervalo de tempo no qual conseguiu-se o melhor ajuste para uma reta. Para 

as concentrações iniciais de 52 g/L e 112 g/L de lactose, a fase exponencial ocorreu no 

intervalo entre 8-14 horas. Para a concentração de 82 g/L de lactose, a fase exponencial teve o 

seu início antecipado, ocorrendo no intervalo entre 6-14 horas. 

As velocidades específicas máximas foram calculadas através das inclinações das retas 

ajustadas. Para as concentrações iniciais de 52, 82 e 112 g/L de lactose, o valor encontrado foi 

0,31 h-1. Portanto, este método leva à conclusão de que não houve inibição do crescimento 

causada pelo substrato. O tempo de geração foi de aproximadamente 2 horas e quinz

                                                                   
max

g µ
ln2

t =                                                          (4.15) 

 As velocidades específi áximas foram nov nte calculadas, poré ilizando o 

m d métrico (SCHMIDELL et al., 2001).  Es do calcula a cir ncia que 

p tos: o valo  do qual se que ular a derivada, o anterior e o 

p rior. A derivada é calcula tangente à circu a no ponto. Os resultados foram 
-1 g/L e 82 g/L e 0,33 h-1 para a concentração de lactose de 

112 g/L. O cálculo pelo método geométrico confirmou, ainda que de maneira discreta, a 

esperada inibição pelo substrato, ao contrário do método anterior. Estes novos valores de µmax 

levam a tempos de geração iguais a 2 horas e 2 minutos, para 52 g/L e 82 g/L de lactose, e 2 

horas e 6 minutos, para 112 g/L de lactose. 

Tango e Ghaly (1999a) conduziram a fermentação do soro de queijo utilizando uma 

cepa do Lactobacillus helveticus. O experimento foi conduzido à temperatura constante de 42 

máxima de crescimento foi igual a 0,25 h . 

Amrane (2005) realizou um estudo cinético da fermentação do soro de queijo 

utilizando um Lactobacillus helveticus sp. . A fase exponencial de 

crescim ras, e a velocidad áxima de crescimento 

atingiu 0,477 h .  

cas m ame m ut

éto o geo te méto cunferê

assa por três pon r de X r calc

oste da pela nferênci

0,34 h  para a concentrações de 52 

ºC e pH inicial igual a 4,4, sem controle. A concentração inicial de lactose foi de 48 g/L. 

Nessas condições, a fase exponencial teve a duração de 5,9 horas, e a velocidade específica 
-1

a cepa do milano

ento teve a duração de 4 h
-1

o e específica m
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Figura 4.6 – Gráficos semilogarítmicos das concentrações celulares em função do tempo para 

concentrações iniciais de lactose iguais a: (A) 52 g/L; (B) 82 g/L; (C) 112 g/L. As retas 

representam a fase exponencial de crescimento. 
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Fases l

nstante. Através 

de uma análise da Figura 4.5, concluiu-se que a fase lag está compreendida no intervalo entre 

0-6 horas, para as concentrações iniciais de lactose de 52 g/L e 112 g/L, e entre 0-4 horas para 

a concentração inicial de 82 g/L. As fases de transição situam-se nos intervalos entre 4-6 

horas, para 82 g/L de lactose, e entre 6-8 horas, para 52 g/L e 112 g/L de lactose. Com base 

nestes 

itos no item 

anterior, a fase lag estendeu-se por 1 e 1,9 horas, respectivamente.  

ango e Ghaly (1999c) estudaram a fermentação do soro de queijo com uma cepa do 

xperimentos 

foram conduzidos à 42 ºC e pH 5,5. Nas concentrações de lactose iguais a 50, 75, 100 e 150 

g/L, a fase  teve a duração de 4,2, 4,8, 6,3 e 6,6 horas, respectivamente.   

Fases de desaceleração, estacionária e de declínio 

A identificação destas eita através de álise das curvas de crescimento 

exibidas pela Figura 4.5. A fase de desaceleração parece estar compreendida no intervalo 

entre 22-26 horas (Figuras 4.5 b e c) e entre 22-28 horas (Figura 4.5 a). A fase estacionária 

inicia-s

ag e de transição 

 

Durante a fase lag, não há reprodução celular e portanto X = Xo = co

resultados, conclui-se que a concentração ótima de lactose, 82 g/L, teve um efeito 

importante na redução das fases lag e de transição, fazendo com que as células atingissem a 

fase exponencial mais rapidamente.  A redução das fases lag e de transição é um fator 

primordial na diminuição do tempo de fermentação. 

Nos estudos realizados por Amrane (2005) e Tango e Ghaly (1999a) descr

T

Lactobacillus helveticus, em diferentes concentrações iniciais de lactose. Os e

 lag

 

 

fases foi f  uma an

e no término da fase de desaceleração e transcorre até o final dos experimentos. Neste 

trabalho, não houve fase de declínio no intervalo de tempo selecionado para as fermentações. 

Nos estudos realizados por Amrane (2005) e Tango e Ghaly (1999a) descritos no item 

anterior, a fase estacionária estendeu-se por 7 e 5 horas, respectivamente. 
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ados para a determinação dos parâmetros dos modelos de 

crescimento, consumo de substrato e formação do produto. Esses resultados são exibidos 

 

.2.2.1 - Modelo logístico de crescimento 

de µmax e K 

 

Com os resultados experimentais da tração cel  função do t max e 

am obtidos através de estimação não li lizando a o 3.17. Os re  são 

exibidos na Tabela 4.4. 

4.2.2 - Estimação dos parâmetros 

 

Os resultados das fermentações conduzidas nas concentrações iniciais de 52, 82 e 112 

g/L de lactose foram utiliz

pelas Figuras 4.3 e 4.4 e encontram-se descritos no Apêndice D. 

4

Cálculo 

 concen ular em empo, µ

K for near uti Equaçã sultados

                                                   1)Xo(eK
X tmaxµ −+

=                                    
XoKe tmaxµ

               (3.17) 

 que as velocidades específicas máximas de crescimento µmax possuem 

valores menores do que quando calculadas pelo método geométrico (0,33 e 0,34 h-1) ou por 

regress

lculo. Vale ressaltar 

 método geom

dos parâmetros, que são utilizados posteriormente como ponto de partida para a estimação 

desses 

ado, contraria-se o 

resultado obtido no trabalho de  Aeschlimann e Von Stockar (1989), onde concluiu-se que não 

 estudou a utilização de vários substratos na fermentação do ácido láctico, 

utilizando uma cepa do Lactobacillus bulgaricus. Os resultados mostraram a ocorrência da 

inibição pelo substrato, quando utilizou-se lactose em conc ções maiores do que 20 g/L. 

 

Observa-se

ão linear dos resultados de ln(X) versus t (0,33 h-1). Essas diferenças ocorrem em 

função dos diferentes ajustes que são realizados por cada método de cá

que através da regressão linear ou do étrico obtém-se estimativas preliminares 

parâmetros nos modelos matemáticos (BONOMI; SCHMIDELL, 2001). 

Os valores de µmax apresentados na Tabela 4.4 evidenciam a inibição do crescimento 

celular causada pelo substrato. Quando aumentou-se a concentração de lactose de 82 g/L para 

112 g/L, µmax diminuiu de 0,244 para 0,215. Este resultado está de acordo com o estudo 

publicado por Tango e Ghaly (1999b), no qual relataram o surgimento da inibição pelo 

substrato em concentrações de lactose maiores do que 80 g/L. Por outro l

ocorre inibição pelo substrato em concentrações de lactose menores do que 132 g/L. Burgos-

Rubio (2000)

entra
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etros cinético lo logístico de crescimento. 

 S0 (g

Tabela 4.4 – Parâm s do mode

 /L)  

 52 82 112 

µmax (h-1) 0,209 0,244 0,215 

K (g cel seca/L) 3,83 6,64 5,89 

R2 0,9881 0,9878 0,9872 

S0 = concentração inicial de lactose. 

As concentrações celulares máximas teóricas, representadas por K na Equação 3.17, 

caram bem próximas de seus respectivos valores máximos experimentais Xmax, como pode 

r visto na Tabela 4.5. Isto confirma a boa adequabilidade do modelo aos resultados 

xperimentais. 

abela 4.5 – Comparação entre as concentrações celulares máximas obtidas  

experimentalmente (Xmax) e as preditas pelo modelo logístico de crescimento (K). 

  S0 (g/L)  

 

fi

se

e

 

T

 52 82 112 

Xmax (g cel seca/L) 3,49 6,14 5,21 

K (g cel seca/L) 3,83 6,64 5,89 

Desvio (%) 9,74 8,14 13,05 

S0 = concentração inicial de lactose. 

 

Os resultados das  medidas de não linearidade dos parâmetros K e µmax encontram-se 

na  Tabela 4.6. As porcentagens do vício de Box foram menores do que 1% em todas as 

concentrações iniciais de lactose, indicando que os parâmetros estimados são não-viciados.  

stica F com p=2 graus e n-p=15 graus de liberdade. Obteve-se como resultado F=3,68 e 

portant

As curvaturas máximas intrínseca (IN) e devida ao efeito de parâmetros (PE) foram 

comparadas com o raio de curvatura da região de confiança de 95%, determinado pela 

estatí

o F2/1 =0,26. Para a concentração inicial de lactose de 82 g/L, tanto a curvatura 

intrínseca (IN) quanto a curvatura devida ao efeito de parâmetros (PE) são menores do que 

mos uma aproxim

de confiança de 95%. Nas concentrações iniciais de lactose iguais a 52 g/L e 112 g/L, as 

curvaturas intrínsecas são menores do que 0,26. Porém, os valores obtidos para as curvaturas 

0,26 e portanto pode-se dizer que te ação linear satisfatória sobre uma região 
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devidas

 medidas de vício de 

Box são inferiores a 1%, o que torna válida as inferências estatísticas sobre as estimações dos 

parâmetros por meio da regressão não linear do modelo estudado. 

Vício (%) Curvaturas Máximas 

 ao efeito de parâmetros foram coincidentemente iguais (0,34) e maiores do 0,26. 

Entretanto, além deste desvio ser considerado pequeno,  as respectivas

 

Tabela 4.6 – Medidas de não linearidade dos parâmetros µmax e K do modelo logístico de 

crescimento. 

 

Concentração inicial de lactose 

(g/L) 

µmax K Intrínseca (IN) Parâmetros (PE) 

52 0,09 0,24 0,34 0,094 

82 0,0 0,14 0  0,24 

112 0,07 0,25  0,34 

7 ,090

0,092

 

 

4.2.2.2 - Modelo de crescimento de Amrane 

Os resultados experimentais da concentração celular em função do tempo foram 

utilizad

 com o modelo logístico. 

           

 

Cálculo dos parâmetros µmax, c e d 

 

os para estimar os parâmetros e avaliar a adequabilidade do modelo de crescimento 

proposto por Amrane (Equação 2.12), e compará-lo

 

                     ⎥
⎦

⎢
⎣

⎟
⎠

⎜
⎝

−=
max

maxmax
maxo µ

ln
d

tµexpXX                         (2.5.12) 

  

Os resultados são exibidos na Tabela 4.7. Os valores de µ

⎤⎡ ⎞⎛ ⋅+− exp(d.t)ccµµ

max se apresentam um pouco 

menores em relação ao modelo logístico, e novamente percebe-se a ocorrência da inibição 

pelo substrato na concentração de 112 g/L. Os valores de R2 mostram um ajuste aos 

resultados experimentais ligeiramente melhor em relação ao modelo logístico, porém essa 

melhora é muito pequena comparada com o aumento da complexidade do modelo. 
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Tabela 4.7 – Parâmetros cinéticos do modelo de crescimento de Amrane (1999). 

S0 (g/L)    

 52 82 112 

µmax (h-1) 0,189 0,230 0,201 

c 0,000963 0,001251 0,000828 

0,277 0,286 0,275 

0,9885 0,9885 0,9975 

 

d 

R2

S0 = concentração inicial de lactose. 

 

ontram-se 

 de Box indicam q

viciados. Os altos valores dessas medidas indicam que o modelo de Amrane possui um 

compor

a estatística F com p=3 graus e n-p=14 graus de liberdade. Obteve-se 

tanto 

Os resultados das  medidas de não linearidade dos parâmetros K e µmax enc

na  Tabela 4.8. As medidas de vício ue todos os parâmetros estimados são 

tamento muito distante do linear. As curvaturas máximas intrínseca (IN) e devida ao 

efeito de parâmetros (PE) foram comparadas com o raio de curvatura da região de confiança 

de 95%, determinado pel

como resultado F=3,74 e por F2/1 =0,26. Par  

lactose, tanto a curvatura intrínseca (IN) quanto a curvatura devida ao efeito de parâmetros 

afirmar que as inferências estatísticas 

sobre as estim ões dos parâmetros deste modelo não são válidas. Desse modo, conclui-se 

que o uso do modelo de Amrane, na for em que ele se apresenta, não é adequado, pois não 

tística dos v dos parâmetros. Sendo assim, este modelo não 

o dos modelos de formação de produto (Equação 3.19) e de consumo 

 substrato (Equação 3.25).   

Tabela 4.8 – Medidas de não linearidade dos parâmetros µmax, c e d do modelo de Amrane 

(1999).

a todas as concentrações iniciais de

(PE) são muito maiores do que 0,26. Logo, pode-se 

aç

ma 

existe confiabilidade esta alores 

será utilizado na obtençã  

de

 

 

  Vício (%)  Curvaturas Máximas 

So (g/L) µmax c d Intrínseca (IN) Parâmetros (PE) 

52 -117.45 488.10 -24.49 5.85 353.78 

82 -335.88 1041.79 -71.26 13.25 939.52 

112 -232.25 870.32 -62.60 10.17 
 

597.09 
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4.2.2.3 - Modelo de formação do produto – Equação de Luedeking e Piret 

Cálculo de A e B 

 

Como descrito no Item 3.8.2, inicialmente estimou-se os parâmetros r e Kp da Equação 

3.21  por regressão não linear. Os resultados encontram-se na Tabela 4.9. 

                                                           
1eK

K
P

tr
p

p

+
=

⋅−
                                                          (3.21) 

Os coeficientes de correlação quadráticos R2 mostram que entre 99,4 e 99,9% da 

variabilidade dos resultados experimentais são explicados por esta equação. Os valores 

estimados de Kp ficaram próximos das concentrações máximas do produto obtidas 

tais, 

iciais de lactose iguais a 82 e 112 g/L.  

 

Tabela 4.9 –Parâmetros r e Kp da Equação 3.21 e concentração experimental máxima de 

produto, Pmax. 

  S0 (g/L)  

experimentalmente, apresentando um desvio médio de 15%. A Figura 4.7 exibe a boa 

concordância entre os resultados obtidos por esta equação e os resultados experimen

principalmente nas concentrações in

 52 82 112 

r (h-1)  0,180 0,210 0,183 

Kp (g ác. láctico/L) 41,38 63,71 57,62 

max (g ác. láctico/L) 34,45 59 48,96 
2 0,9942 0,9988 0,9991 

P ,15 

R

S0 = concentração inicial de lactose. 
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Figura 4.7 – Concentrações de ácido láctico, obtidas experimentalmente, e as preditas pela 

Equação 3.21, para concentrações iniciais de lactose iguais a: (A) 52 g/L; (B) 82 g/L; (C) 112 

g/L. 
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Após a estimação de r e Kp, calculou-se dP/dt utilizando-se a Equação 3.22: 

                                                        
1)e(K

reK
dt
dP

rt
p

rt2
p

+
=

−

−

                                                        (3.22) 

 Enfim, com os valores de X, dX/dt e dP/dt, calculados pelas Equações 3.17, 3.18 e 

3.22, estimou-se os parâmetros A e B da equação de Luedeking e Piret: 

                                                          XB
dt
dXA

dt
dP

+=                                                      

 Os resultados são exibidos na Tabela 4.10. Como esperado para um processo onde a 

formação do produto é associada ao crescimento, os parâmetros A, associados ao crescimento,  

são muito maiores do que B, associados à concentração celular.  

 

Tabela 4.10 – Parâmetros A e B da equação de Luedeking e Piret (1959), para diferentes 

concentrações iniciais de lactose.  

  S0 (g/L)  

 52 82 112 

A (g ác. láctico/g célula) 6,93 6,68 5,8 

B (g ác. láctico/g célula·h-1) 0,23 0,19 0,22 

R2 0,9734 0,9984 0,9964 

S0 = concentração inicial de lactose. 

 

4.2.2.4 - Modelo de consumo de substrato: Equação de Pirt 

r regressão não 

linear. Os resultados encontram-se na Tabela 4.11. 

       

 parâmetro Ko ficou bem próximo das respectivas concentrações iniciais de lactose, 

como mostra a Tabela 4.11. A adequabilidade desta equação aos resultados experimentais 

pode ser observado através dos coeficientes de correlação quadráticos R2, que explicam de 

98,4 a 98,9% da variabilidade dos resultados experimentais. A Figura 4.8 exibe os resultados 

experimentais da concentração da lactose e os preditos por esta equação. Os maiores desvios 

ocorreram nas concentrações iniciais de lactose iguais a 52 e 112 g/L, onde os resultados 

Cálculo de YX/S e ms

 

Inicialmente, estimou-se os parâmetros a e Ko da Equação 3.21 po

                                                   
2t)(a

oeKS ⋅−=                                                          (3.25)  

 O
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experimentais mostram concentrações residuais de lactose iguais a 5 g/L e 22 g/L 

respectivamente, enquanto que a Equação 3.25 aponta para um consumo contínuo até o 

esgotamento do substrato.   

 

Tabela 4.11 – Parâmetros a e Ko da Equação 3.25. 

  S0 (g/L)  

 52 82 112 

Ko (g lactose/L) 53,62 86,65 115,41 

a (h-1) 0,060 0,054 0,047 

R2 0,9835 0,9888 0,9864 

S0 = concentração inicial de lactose. 

 

Após a estimação de a e Ko, calculou-se dS/dt utilizando-se a Equação 3.26: 

                                                          
2(at)2

o ea2tK
dt
dS −−=                                                    (3.26) 

Com os valores de X, dX/dt e dS/dt, calculados pelas Equações 3.17, 3.18 e 3.26, 

stimou-se os parâmetros YX/S e ms da equação de Pirt (Equação 3.25). Os resultados são 

xibidos na Tabela 4.12. 

                                              

e

e

 ⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
+=− Xm

dt
dX

Y
1

dt
dS

S
X/S

                                                     (3.25) 

Tabela 4.12 –Parâmetros YX/S e ms do modelo de Pirt. 

  S0 (g/L)  

 52 82 112 

YX/S (g células/g lactose) 0,067 0,079 0,045 

ms (g lactose/g células·h-1) 0,01 0,07 0,11 

R2 0,9844 0,9964 0,9943 

S0 = concentração inicial de lactose. 

 

O decréscimo no valor de YX/S quando a concentração de lactose aumentou de 82 g/L 

para 112 g/L evidencia a inibição do crescimento celular provocada pelo substrato. Os valores 

de ms mostram que o consumo de substrato para fins de manutenção celular aumentou com o 

aumento da concentração inicial de lactose. 
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Figura 4.8 - Concentrações de lactose obtidas experimentalmente e as preditas pela Equação 

3.25, para concentrações iniciais de lactose iguais a: (A) 52 g/L; (B) 82 g/L; (C) 112 g/L. 

 



 112

 

4.2.3 – Avaliação da modelagem 

 

Os parâmetros cinéticos estimados no item anterior encontram-se na Tabela 4.13. 

Esses parâmetros foram utilizados na avaliação dos modelos de concentração celular, 

consumo de substrato e formação de produto.  

 

Tabela  4.13 – Parâmetros cinéticos dos modelos de concentração celular, consumo de 

substrato e formação de produto.  

 S 0 (g/L)  

 52 82 112 

µmax (h-1) 0,209 0,244 0,215 

K (g cel seca/L) 3,83 6,64 5,89 

A (g ác láctico/g cel) 6,93 6,68 5,80 

0,19 0,22 

YX/S (g cel/g lactose) 0,067 0,079 0,045 

B (g ác láctico/g cel·h-1) 0,23 

ms (g lactose/g cel·h-1) 0,01 0,07 0,11 

S0 = concentração inicial de lactose. 

 

4.2.3.1 - Modelo logístico de crescimento 

 

A Figura 4.9 mostra as concentrações celulares obtidas experimentalmente e as 

preditas pela equação logística, para as concentrações iniciais de 52, 82 e 112 g/L. Os valores 

o coeficiente de correlação quadrático R2 (Tabela 4.4) mostram que cerca de 98,7% da 

svios 

ária, onde as concentrações 

permanecem praticamente constantes e portanto dX/dt é ig  A curva sigmoidal 

descrita pela equação ística ostra que esta situação é prevista somente na condição 

a tica, ou seja →

 

 

 

 

 

d

variabilidade dos resultados experimentais foi explicada pelo modelo. Os maiores de

ocorreram no início da fermentação e na fase estacion

ual a zero.

 log m

ssintó , quando t ∞. 
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Figura 4.9 – Valores experimentais da concentração celular e os preditos pelo modelo 

logístico, para concentrações iniciais de lactose iguais a: (A) 52 g/L, (B) 82 g/L e (C) 112 g/L.  
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4.2.3.2 - Modelo de formação do produto: Equação de Luedeking e Piret 

 

O software Maple 7 foi utilizado para integrar a Equação 3.20 em relação à variável t e 

construir a curva da concentração do produto em função do tempo. 

  

1)Xo(eK

KeX

1))Xo(e(K

)(eKµXo

1)Xo(eK

KeX
dt
dP

tµ

tµ
o

2tµ

2tµ
max

2

tµ

tµ
o

max

max

max

max

max

max

−+
Β+

⎟
⎟

⎠

⎞

⎜
⎜

⎝

⎛

−+
−

−+
Α=              (3.20) 

 

Embora seja amplamente utilizada na modelagem das fermentações lácticas, a equação 

deração o término da formação do produto, quando 

corre a exaustão da fonte de carbono, como pode ser visto na Figura 4.10. Na concentração 

inicial 

 30 horas de fermentação. Isto não ocorreu 

na con

 

 

 

de Luedeking e Piret não leva em consi

o

de 52 g/L de lactose, a concentração do ácido láctico permaneceu praticamente 

constante após 26 horas de fermentação, enquanto o modelo prevê um aumento contínuo da 

formação do produto. Na concentração inicial de 82 g/L de lactose, a curva da concentração 

do produto tende a um valor constante a partir de

centração inicial de 112 g/L de lactose, pois neste caso a formação do produto não 

atingiu a fase estacionária no período de 32 horas. Caso a fermentação continuasse, a 

concentração de ácido láctico atingiria o seu valor máximo e assim permaneceria, enquanto o 

modelo descreveria um aumento contínuo dessa concentração. 
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Figura 4.10 - Valores experimentais da concentração de ácido láctico e os preditos pelo 

modelo de Luedeking e Piret, para concentrações iniciais de lactose iguais a: (A) 52 g/L, (B) 

82 g/L e (C) 112 g/L.  
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4.2.3.4 - Modelo de formação do substrato: Equação de Pirt  

 

 

O software Maple 7 foi utilizado para integrar a Equação 3.25 em relação à variável t e 

onstruir a curva da concentração do substrato em função do tempo.  

                                                  

c

⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
+=− Xm

dt
dX

Y
1

dt
dS

S
X/S

                                                  (3.25) 

A Figura 4.11 exibe os resultados obtidos experimentalmente e os preditos pelo 

modelo de Pirt. Os maiores desvios em relação aos resultados experimentais ocorreram no 

entos. Neste caso, o modelo de Pirt prevê o consumo total do substrato, 

ue os resultados experimentais acusaram uma certa concentração residual de 

se. Nas concentrações iniciais de lactose de 52 g/L e 82 g/L, a concentração residual de 

adamente 5 g/L. Na concentração inicial de lactose de 112 g/L, a 

o substrato foi elevada, cerca de 22 g/L.  

ostra que há uma tendência destas concentrações residuais persistirem 

a interrupção do consumo antes do esgotamento do 

bstrato. Isto pode ter ocorrido devido a uma inibição pelo produto. O acúmulo de lactato 

pode te

elocidade menor. O decréscimo nas 

velocid

trabalho pôde ser comprovada segundo o método descrito por Bonomi e  

Schmid

Bonomi e  Schmidell (2001): 

final dos experim

enquanto q

lacto

lactose foi pequena, aproxim

concentração residual d

A Figura 4.11 m

com o passar do tempo, indicando um

su

r antecipado a fase estacionária de crescimento do Lactobacillus helveticus. Desse 

modo, passou-se a ter consumo de substrato apenas para manutenção celular, o que fez com 

que a velocidade de consumo desse substrato fosse reduzida drasticamente. O ácido láctico 

continuou a ser produzido, como é típico nos processos onde a formação do produto é 

parcialmente associada ao crescimento, porém com uma v

ades de crescimento celular, consumo de substrato e formação do produto, no final dos 

experimentos, pode ser constatado na Tabela 4.14. 

A inibição pelo produto na fermentação láctica é mencionada por vários autores 

(LUEDEKING; PIRET, 1959; TANGO; GHALY, 1999c; OYETAYO, 2004; DRIDER et 

al.,2004) e neste 

ell (2001). Foi utilizado o modelo de inibição linear proposto por Ghose e Tyagi 

(1979) apud 

                                                           P
Pm

*
s*

sx
µ

−µ=µ                                                          (4.15) 

µx = velocidade específica de crescimento celular (h-1). 

µs
* = velocidade específica de consumo de substrato, quando S = S* (h-1). 

P = concentração do produto quando S = S* (g produto/L). 
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S* = concentração de S para manter µx (g substrato/L). 

 

Neste trabalho, escolheu-se S* = 22,18 g/L, que é o maior valor da concentração residual de 

lactose dentre as fermentações aqui analisadas. Os valores de X e P correspondentes a S* 

foram obtidos do Apêndice D. Para a concentração inicial de 112 g/L de lactose, esses valores 

foram obtidos diretamente, porém para as concentrações iniciais de lactose de 52 g/L e 112 

g/L, os valores de X e P foram obtidos por interpolação. As velocidades específicas de 

crescimento µx foram calculadas através das Equações 3.17 e 3.18. Estes resultados 

encontr

e 

           

am-se na Tabela 4.15.  

 

Tabela 4.14 – Velocidades de crescimento celular, consumo de substrato e formação d

                produto, a partir de 24 horas de fermentação. 

     So     

  52   82   112  

t (h) dX/dt -(dS/dt) dP/dt dX/dt -(dS/dt) dP/dt dX/dt -(dS/dt) dP/dt

24 0,128 1,165 1,706 0,214 2,261 2,766 0,237 3,428 2,562

26 0,097 0,881 1,493 0,149 1,830 2,244 0,185 2,978 2,334

28 0,070 0,643 1,241 0,099 1,438 1,717 0,136 2,526 2,005

30 0,050 0,454 0,989 0,064 1,099 1,254 0,097 2,094 1,637

32 0,034 0,309 0,761 0,040 0,816 0,887 0,067 1,699 1,282

 

 

Tabela 4.15 – Valores de µx e P correspondentes a S*. 

 S*=22,18 g/L  

S0 (g/L) µx (h-1) P (g ácido láctico/L) 

52 0,34 3,86 

82 0,18 21,02 

112 0,10 25,35 
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Figura 4.11 - Valores experimentais da concentração de lactose e os preditos pelo modelo de 

Pirt, para concentrações iniciais de lactose iguais a: (A) 52 g/L, (B) 82 g/L e (C) 112 g/L.  
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 regressão linear os dados de µx em função de P é exibida na Figura 4.12. O valor do 

oeficiente de correlação quadrático R2 comprova que houve inibição pelo produto e que o 

odelo linear (Equação 4.2.2) é adequado para representar essa inibição. 

A

c

m

0

0,1

0,2

0,3

0,4

0 5 10 15 20 25 30

P (g/L)

µx
 (h

-1
)

 
Figura 4.12 – µx em função de P, para o modelo de inibição linear de Ghose e Tyagi. 

4.2.3.5 – Análise global dos resultados 

 

Com o objetivo de realizar uma análise global da modelagem cinética, foram plotados 

gráficos dos valores observados versus valores preditos para cada modelo separadamente, 

incluindo todos os resultados obtidos nas concentrações iniciais de lactose de 52, 82 e 112 

g/L. Os resultados são exibidos pela Figura 4.13. 

, nota-se o afastamento entre os resultados experimentais e os 

reditos pelo modelo, no início e no final dos experimentos. Nestas fases, as concentrações 

celu ão prevista pelo 

modelo logístico, como visto no Item 4.2.3.1. O desvio esperado entre os resultados 

experimentais e os do modelo logístico na fase estacionária ocultou a inibição provocada pelo 

pro deking e Piret. Com este modelo 

onseguiu-se um bom ajuste aos resultados experimentais, como mostra a Figura 4.13 (c), 

os maiores desvios ocorreram quando a concentração de ácido láctico 

tuou-se na faixa entre 30 e 50 g/L, ou seja, no final das fermentações. Nesta fase, ocorre 

um

mostraram que a equação de Luedeking e Piret não consegue prever esta alteração e, 

con to entre os resultados experimentais e os preditos 

pelo Piret 

imp o produto, que só foi percebida com o 

modelo de Pirt. 

R2 = 0,98

 

Na Figura 4.13 (a)

p

lares permanecem constantes e portanto dX/dt é igual a zero, condição n

duto. O mesmo aconteceu com o equação de Lue

c

porém percebe-se que 

si

a diminuição acentuada na velocidade de formação do produto. Amrane; Prigent (1994) 

sequentemente, ocorre um distanciamen

 modelo. Este comportamento característico da equação de Luedeking e 

ossibilitou a constatação da inibição provocada pel
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Figura 4.13 – Comparação entre os valores observados e os preditos pelos modelos: 

) de crescimento logístico; (B) de consumo de substrato (Equação de Pirt) e (C) de 

formação de produto (Equação de Luedeking e Piret). 

(A
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A qualidade do ajuste dos modelos de crescimento, consumo de substrato e formação 

do produto aos resultados experimentais foi avaliada através dos coeficientes de correlação 

quadráticos R2. O modelo de Luedeking e Piret foi o que apresentou o melhor ajuste 

(R2=0,9968), seguido do modelo logístico de crescimento (R2=0,9880). Já o modelo de Pirt 

reproduziu os resultados experimentais com uma exatidão menor (R2=0,9757). Esta 

diminuição no coeficiente de correlação ocorreu principalmente devido aos grandes desvios 

entre os valores observados e os preditos no f entações, como pode ser visto na 

Figura 4.13 (b). Esses desvios possibilitaram ção da inibição do Lactobacillus 

helveticus provocada pelo acúmulo de lactato.  

Levando-se em conta que em um sistema biológico as respostas de interesse, além de 

serem sensíveis às pequenas flutuações  processo, são associadas a complexas 

transformações bioquímicas, pode-se concluir através dos coeficientes de correlação 

quadráticos que a modelagem utilizada neste trabalho foi adequada para representar os 

 

 

 

 

 

   

inal das ferm

 a constata

 das variáveis do

resultados experimentais. 

Na modelagem da fermentação homoláctica do soro de queijo realizada por Tango e 

Ghaly (1999b), foram utilizadas as equações de Luedeking e Piret para a formação do produto 

e de Pirt para o consumo de substrato. Para o crescimento celular, adotou-se a equação de 

Monod, com a inclusão de termos para  adaptar o modelo às condições de inibição pelo 

substrato e inibição pelo produto.  Os coeficientes de correlação quadráticos foram iguais a 

0,98 para a formação do produto, 0,97 para o crescimento celular e 0,92 para o consumo de 

substrato. Os autores concluíram que a modelagem representou os resultados experimentais 

com exatidão.  
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5 – CONCLUSÃO 

erceram as 

aiores influências sobre a formação do ácido láctico. Houve uma forte interação entre essas 

duas variáveis. Não houve crescimento celular e formação de produto em pH menor do que 6. 

Mesmo em condi insignificante em  

oncentrações de extrato de levedura inferiores a 12 g/L. 

 canônica foi igual a 

59,38 g/L, nas seguintes condições operacionais: 82 g/L de lactose, 23,36 g/L de extrato de 

levedura, 40 ºC e pH 6,8. Através de uma fermentação realizada nestas condições, atingiu-se a 

concentração de 59,15 g/L de ácido láctico, valor apenas 0,4% inferior ao previsto pela 

análise canônica 

A fermentação do soro de queijo foi inibida pelo substrato na concentração de lactose 

de 112 g/L. 

A equação logística representou adequadamente o crescimento do Lactobacillus 

helveticus. Os maiores desvios ocorreram no início da fermentação e na fase estacionária, 

onde a condição de velocidade instantânea de crescimento igual a zero não é prevista pelo 

modelo. As medidas de vício de Box e de curvatura de Bates e Watts referentes a este modelo 

onstraram que existe confiabilidade estatística para os  estimadores de mínimos 

quadrados dos parâmetros. 

O ajuste do modelo de Amrane (1999) aos resultados experimentais foi ligeiramente 

elhor do que o obtido pela equação logística. Entretanto, as medidas de vício de Box e de 

ra de Bates e Watts demonstraram que as inferências estatísticas sobre as estimações 

etros deste modelo não são válidas. 

O modelo de Pirt mostrou-se adequado para representar o consumo do substrato, 

 no final das fermentações. Através deste modelo foi 

statar a inibição do Lactobacillus helveticus provocada pelo acúmulo de lactato 

eio. 

Os desvios das equações logística e de Luedeking e Piret em relação aos resultados 

experimentais, no final das fermentações, já atemático, 

fato que impossibilitou a verificação da inib to atrvés destes modelos.  

O m entais da 

 láctico em função do tempo. Porém, esse modelo não leva em 

 
Das variáveis analisadas, o pH e a concentração de extrato de levedura ex

m

ções favoráveis de pH, a formação de produto foi 

c

A máxima concentração de ácido láctico prevista pela análise

dem

m

curvatu

dos parâm

apesar dos desvios que ocorreram

possível con

no m

eram esperados do ponto de vista m

ição pelo produ

odelo de Luedeking e Piret ajustou-se bem aos resultados experim

concentração de ácido

 



 123

 

con

carbono

literatu

Lactob

como dos valores alcançados para as concentrações celulares e de ácido láctico. Isto reforça a 

nec

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

sideração o término da formação do produto, quando ocorre a exaustão da fonte de 

. 

A partir da análise comparativa entre os resultados obtidos neste trabalho com os da 

ra, pode-se concluir que as características fermentativas das diferentes cepas de 

acillus helveticus são bastante distintas, tanto em termos de velocidade de fermentação, 

essidade de uma avaliação de cada cepa para uma possível aplicação.  
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6 – SUGESTÕES PARA PRÓXIMOS TRABALHOS 

 

Substituir o meio de crescimento MRS por out  à base de actose, buscando diminuir a 

A utilização a neste estudo, 23,36 g/L, 

ico. Portanto, deve ser realizado um estudo para analisar o 

po 

de fermentação, mantendo-se as demais condições de temperatura, pH e concentração de 

lactose nos seus valores ótimos. 

Buscar fontes de nitrogênio de baixo custo com nativa em relação ao extrato de 

levedura. 

Desenvolver termos de correçã  os modelos testados, para adequá-los melhor às 

 

 

 

 

 

 

ro l

duração da fase lag. 

 da concentração ótima de extrato de levedura encontrad

é inviável do ponto de vista econôm

impacto da diminuição dessa concentração sobre a produção do ácido láctico e sobre o tem

o alter

o para

inibições pelo substrato e pelo produto. 
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APÊNDICE A 

OD S P  ANÁLISE DE AÇÚC S R O

 

Este métod  ut pa ete ção onc ões da lactose presen s 

am as. A  de utilização  g/L cto

 

Preparo da solução DNS 

 

� Dis  1 g S 3,5 os ) L de água.

Adi  20  NaOH 2N. 

� Adi  30 al el ara o  K)

Adi  ág ati olu  1

 

Curva de c çã

 

Preparar soluções de lactose em ata on ões ,1;  1,

� Colocar 1,0 mL de cada solução em tubos de Folin. 

� Adicionar 2,0 mL de solução DNS. 

� Ferver por 5 minutos, resfriando em seguida até atingir a temperatura ambiente. 

� Adicionar água até atingir o volume de 25 mL. 

� Realizar a leitura da absorbância a 540 nm. Utilizar como branco a solução de 

concentração 0,0. 

� Para cada amostra, calcular o valor médio da absorbância. 

� Plotar o gráfico Concentração v ância e, por regressão linear, obter a 

� Para cada nova soluç nstruir uma nova curva de 

calibração. 

ncia de uma amostra com a sua 

centração de lactose, construído especialmente para este trabalho. 

MÉT O DN ARA ARE EDUT RES 

o foi ilizado ra a d rmina  das c entraç te na

ostr  faixa  é 0-1  de la se. 

solver  de DN  (ácido -dinitr alicílico em 50 m  

� cionar  mL de

cionar  g de s de Roch le (tart to dupl de Na e . 

� cionar ua até ngir o v me de 00 mL.  

alibra o 

� duplic  com c centraç  0,0; 0  0,2; ... 0 g/L. 

ersus Absorb

equação da reta que relaciona essas duas grandezas. 

ão DNS preparada, deve-se co

 

A seguir é exibido o gráfico que relaciona a absorbâ

con
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0

 

0,2ce
n

0,4
0,6
0,8

1
1,2

0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25 0,3

Absorbância 540 nm

C
on

tr
aç

ão
 d

e
o

(g
/L

)
se

 
 la

ct

 
C (g/L) = 3,96 * A540 + 0,129      R2 = 0,9958 

Determinação da lactose presente nas amostras 

rmentador aproximadamente 5 mL da amostra. 

Centrifugar por 6 minutos a 15000 rpm. 

�  Retirar  2,0 mL do sobrenadante  e dividir em  dois tubos de Folin. 

. 

minutos, resfriando em seguida até atingir a temperatura ambiente. 

� Adicionar água até o volume de 25 mL. 

lor médio para cada amostra. 

oncentração da lactose utilizando a equação da curva de calibração. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

� Retirar do fe

� 

� Adicionar 2,0 mL de solução DNS em cada tubo

� Ferver por 5 

� Realizar a leitura da absorbância a 540 nm. Calcular o va

� Calcular a c
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APÊNDICE B 

SCIMENTO DO Lactobacillus helveticus 

 ágar-MRS. Adicionou-se ao tubo 1 mL de 

ução salina 0.8%, e esfregou-se suavemente a superfície do meio com um bastão de vidro. 

sse modo, formou-se aproximadamente 1 mL de suspensão bacteriana. Essa suspensão foi 

 um erlenmeyer contendo 100 mL de caldo MRS. O erlenmeyer foi incubado à 

s de 6 horas, contados a partir da inoculação, 

retiravam-se 2 amostras de 1 mL. Media-se a absorbância de uma das amostras em 

onda de 650 nm. A outra amostra era diluída até diluição 10-6. Da amostra 

a, 50 µL eram tranferidos para uma placa de Petri contendo ágar-MRS. Este 

riplicata. As placas eram mantidas em estufa à 37C por 24 

C) com o 

ero de células 

viáveis por 50 µL, para diluição 10-6. Este número era multiplicado por 20 . 106 para que  o 

ela a seguir exibe o resultado obtido neste tabalho, segundo o procedimento acima. 

t(h) DO 650 UFC/mL log (UFC/mL) 

CURVA DE CRE

 

A cepa encontrava-se em um tubo contendo

sol

De

inoculada em

37ºC e 110 rpm, por 42 horas. Em intervalo

comprimento de 

diluíd

procedimento era realizado em t

horas. Por fim, realizava-se a  contagem de unidades formadoras de colônia (UF

auxílio de um contador de colônias. O resultado da contagem expressava o núm

resultado fosse obtido em UFC/mL.  

A tab

 

0 0,249 1,10E+06 6,04 
6 0,26 1,26E+06 6,10 
12 0,279 1,98E+06 6,30 
18 1,315 6,17E+06 6,79 
24 1,542 1,48E+07 7,17 
30 2,127 1,82E+07 7,26 
36 1,842 9,74E+06 6,99 
42 1,658 7,31E+06 6,86 

 

O gráfico abaixo ilustra a relação entre log (UFC/mL) e a absorbância da amostra. 
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Log (UFC/mL) = 0,592 * A650 + 6,003         R  = 0,9610 

Com os dados da tabela anterior, contruiu-se a curva de Log N versus t. 
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APÊNDICE C 

AÇÃO DE UMA SUSPENSÃO BACTERIANA 

er a bactéria em placas de Petri ou tubos inclinados, ou ainda em frascos 

ríodo de 24 à 48 horas. 

� Se a bactéria for desenvolvida em meio líquido, transferir o conteúdo dos frascos para 

s, 

r as células em água esterilizada, e depois transferir para os tubos de 

ção. 

� Centrifugar a 2200 G durante 20 minutos. Para o cálculo da velocidade de rotação da 

CURVA DE CALIBR

 

Procedimento: 

� Desenvolv

com 50 mL a 100 mL de meio líquido, por um pe

tubos de centrifugação. Caso tenha sido utilizado placas de Petri ou tubos inclinado

suspende

centrifuga

centrífuga, usar a fórmula: 

R
G*S 89000

=  

S = velocidade de centrifugação (rpm) 

G = força relativa de centrifugação 

R = distância radial do rotor, medida perpendicularmente do centro do eixo do rotor 

te. Suspender o precipitado em água estéril. Utilizando o 

, ajustar a turvação da suspensão para aproximadamente 0,7 A (20% 

T) em comprimento de onda de 650 nm. A determinação da concentração bacteriana 

 (80%-20% T). Valores acima ou abaixo destes 

s a erro. 

luções diluídas nas seguintes proporções: 0, 

guais a 

� Medir a absorbância das quatro diluições. As medições devem ser feitas da solução 

ncentrada, sem lavar a cubeta entre as medições. A água 

 amostra. Se os resultados obtidos forem 

muito diferentes daqueles descritos no item anterior, é necessário identificar a causa 

do erro e refazer o procedimento. 

ente secos em 

ança de precisão. 

até o tubo. 

� Descartar o sobrenadan

espectrofotômetro

deve ser feita na faixa de 0,1-0,7 A

estão sujeito

� A partir da suspensão de 0,7 A, preparar so

2/3, 3/8 e 1/10. Estas diluições devem ter as absorbâncias aproximadamente i

0,7, 0,5, 0,3 e 0,1 A, respectivamente. 

mais diluída até a mais co

residual da lavagem pode alterar a diluição da

� Transferir o conteúdo das diluições para cadinhos de porcelana previam

estufa e pesados em bal
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ºC até que eles atinjam peso constante.  

ndicionar os cadinhos em dessecadores até que atinjam a temperatura ambiente, e 

assa de células secas contida nas diluições. 

� Preencher o quadro: 

� Manter os cadinhos em estufa à 105

� Aco

então pesá-los, obtendo a m

  diluições   

 0 2/3 3/8 1/10 

g massa seca/L (Y)     

Absorbância (X)     

 

� Realizar a regressão linear de Y versus X. 

Seguindo o procedimento descrito acima, obteve-se os seguintes resultados: 

A650 X  
(g massa seca / L) 

 

0,104 0,041 
0,289 0,126 
0,512 0,211 
0,726 0,309 

 

 

0
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 s

ec
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X = 0,425 * A650     R2 = 0,9986 
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APÊNDICE D 

nção do tempo, para 

m 

edura. 

 

   S (g/L)     

Concentrações celulares (X), de substrato (S) e de produto (P) em fu

concentrações iniciais de lactose iguais a 52 g/L, 82 g/L e 112 g/L. As fermentações fora

conduzidas à 40 ºC e pH 6,8. O meio foi suplementado com 23,36 g/L de extrato de lev

 

 0

  52   82   112  

t (h) X S P X S P X S P 

0 0,10 52,00 0 0,10 82,00 0 0,10 112,00 0 

2 0,10 51,74 0,46 0,10 82,00 1,16 0,10 112,00 0,62 

4 0,11 50,85 1,29 0,11 81,20 1,99 0,11 111,84 2,04 

6 0,12 48,12 2,14 0,15 79,28 2,96 0,13 110,72 2,76 

8 0,17 44,89 2,70 0,28 75,42 4,08 0,17 105,46 3,82 

10 0,33 39,82 3,86 0,53 69,35 6,91 0,33 95,32 5,25 

12 0,62 32,11 5,62 1,00 61,18 9,75 0,61 85,02 7,25 

14 1,09 25,85 8,61 1,66 52,04 14,36 1,11 73,15 11,04 

16 1,62 20,14 11,82 2,64 40,12 21,02 1,84 64,08 14,87 

18 2,04 15,04 15,11 3,70 31,22 27,09 2,61 52,66 19,07 

20 2,58 10,22 19,02 4,74 23,03 33,15 3,45 43,45 23,34 

22 2,98 8,13 22,94 5,62 16,30 38,24 4,21 35,12 28,11 

24 3,31 6,84 27,88 6,02 13,32 43,85 4,82 30,04 33,04 

26 3,40 6,42 32,32 6,11 10,72 49,15 5,14 26,18 37,96 

28 3,49 5,98 33,89 6,13 8,44 54,18 5,18 23,12 42,26 

30 3,47 5,40 34,25 6,14 7,25 58,07 5,18 22,78 46,74 

32 3,44 5,12 34,45 6,00 5,75 59,15 5,21 22,19 49,92 
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ANEXO A 

 das medidas de curvatura de Bates e Watts e do vício de Box. 

Adaptado de Ratkowsky (1983). 

ICIO E CURVATURA 

O 

C 

C  PROGRAMA PRINCIPAL 

PRECISION (A-H,O-Y) 

),LUNOUT,NP,NPTS,NITS 

QRAUX(2),WK1(3),WK2(17), 

(2,2) 

C 

DEPENDENTES 

C 

OM O NUMERO DE PARAMETROS DO MODELO *** ' 

RAMETROS ESTIMADOS*** ' 

E COM O NUMERO DE PONTOS EXPERIMENTAIS ***' 

      READ(*,*) NPTS 

S' 

C 

82.DAT',STATUS='OLD') 

OM O NUMERO DE ITERACOES ****' 

      READ(*,*) NITS 

A COM A VARIANCIA ***' 

      WRITE(*,*) 'VALORES DE TEMPO=',(I,T(I),I=1,NPTS) 

Programa para o cálculo

 
PROGRAMA PARA CALCULO DE V

C  MODELO LOGÍSTICO DE CRESCIMENTO MICROBIAN

C 

C 

C     IMPLICIT DOUBLE 

      INTEGER JPVT(2

      REAL PARAM(2),DERIVS(34),A(68),

     *BIAS(2),Z,Y,VARC

        

     

C     VARIAVEIS IN

C 

      COMMON/A/ T(17) 

      WRITE(*,*)'*** ENTRE C

      READ(*,*) NP 

      WRITE(*,*) '*** ENTRE COM O VALOR DOS PA

      DO 10 I=1,NP 

   10 READ(*,*) PARAM(I) 

      WRITE(*,*) '*** ENTR

C       

C     ARQUIVO DE DADO

      OPEN(UNIT=11,FILE='So

      DO 20 I=1,NPTS 

   20   READ(11,*) T(I)  

      WRITE(*,*) ' *** ENTRE C

      WRITE(*,*) '*** ENTR

      READ(*,*) VAR 
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ITS,NPTS,NP,LUNOUT,IFAIL,A, 

IAS) 

C 

C********************************************************************* 

      COMMON/A/ T(17) 

      DATA ZERO/0.0E0/,ONE/1.0E0/,TWO/2.0E0/ 

C 

) GO TO 2222  

ADA PRIMEIRA 

C     T = TEMPO  

C      

(T(I),I=1,17    

p(PARAM(2)*T(I))/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-1)) 

     *-0.1*PARAM(1)*exp(PARAM(2)*T(I))/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-1))**2 

=0.1*PARAM(1)*T(I)*exp(PARAM(2)*T(I))/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-1)) 

)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-1))**2*T(I) 

E 

C 

UNDAS DERIVADAS 

  

C 

      DATA LUNOUT/8/ 

      CALL BATES(PARAM,VAR,N

     %   DERIVS,VARC,QRAUX,WK1,WK2,JPVT,B

      STOP 

      END 

C 

      SUBROUTINE EVAL(PARAM,I,ITASK,WK1,IFAIL,Z,Y,B) 

      DIMENSION PARAM(2),WK1(3) 

C 

C 

C 

      IFAIL=0 

      IF (ITASK.NE.1

C 

C     CALCULA DERIV

C     WRITE (*,*) 'T=',

                

      WK1(1)=0.1*ex

      WK1(2)

     *-0.1**2*PARAM(1)*exp(PARAM(2)*T(I))**2/(PARAM(1

       

C       

      RETURN 

C 

 2222 CONTINU

      IF(ITASK.NE.2) GO TO 3333 

C     CALCULA SEG

C     T = TEMP0  
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C      

 

ARAM(2)*T(I))/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-

RAM(2)*T(I))-1))**3 

M(2)*T(I))/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-1))-

**2*exp(PARAM(2)*T(I))**2/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-1))**2*T(I)-

0.1*PARAM(1)*T(I)*exp(PARAM(2)*T(I))/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-

M(1)*exp(PARAM(2)*T(I))**2/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-1))**3*T(I) 

AM(2)*T(I))/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-1))-

.1**2*PARAM(1)*T(I)**2*exp(PARAM(2)*T(I))**2/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-

(1)*exp(PARAM(2)*T(I))**3/(PARAM(1)+0.1*(exp(PARAM(2)*T(I))-

 3333 CONTINUE 

C 

********************************* 

(PARAM,VAR,NITS,NPTS,NP,LUNOUT, 

       IFAIL,A,DERIVS,RINV,QRAUX,WK1,WK2,JPVT,BIAS) 

      INTEGER JPVT(2),NITS,NPTS,NP,LUNOUT,IFAIL,I,J,K,NW,M,ITASK 

      REAL PARAM(2),A(NPTS,2,2),DERIVS(NPTS,2),RINV(2,2), 

),BIAS(2),WK1(3),WK2(NPTS),VAR,STRAD,TEMP, 

 ZERO/0.0E0/ 

      IFAIL=0 

   CONVERTE A VARIANCIA PARA RAIO PADRAO 

LOAT(NP)) 

      WK1(1)=-2*0.1*exp(P

1))**2+2*0.1*PARAM(1)*exp(PARAM(2)*T(I))/(PARAM(1)+0.1*(exp(PA

      WK1(2)=0.1*T(I)*exp(PARA

0.1

1))**2+2*0.1**2*PARA

      WK1(3)=0.1*PARAM(1)*T(I)**2*exp(PAR

3*0

1))**2+2*0.1**3*PARAM

1))**3*T(I)**2 

      RETURN 

C 

 

      IFAIL=1 

      RETURN 

      END 

C*************************************

C 

      SUBROUTINE BATES

     +  

C 

C EXTERNAL EVAL 

     *    QRAUX(2

     *     C1,C2,W,ZERO,SQRT,FLOAT 

C 

      DATA

C 

C  

      IF(VAR.LE.ZERO.OR.NP.LE.0) GO TO 2222 

      STRAD=SQRT(VAR*F

C 

C     CALCULA AS PRIMEIRAS E SEGUNDAS DERIVADAS, DIVIDINDO POR STRAD 

      DO 100 I=1,NPTS 

          ITASK=1 
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          CALL EVAL(PARAM,I,ITASK,WK1,IFAIL,Z,Y,B) 

=1,NP 

      DERIVS(I,J)=WK1(J)/STRAD 

0     CONTINUE 

  IF(IFAIL.NE.0) GO TO 4444 

 NW=0 

     DO 400 K=1,J 

WK1(NW)/STRAD 

) A(I,K,J)=W 

E 

 

A,DERIVS,STRAD,NPTS,NP,LUNOUT) 

   FAZ JPVT=0 PARA POSSIBILITAR A TROCA DE COLUNAS DE TODAS COLUNAS 

 QR DAS PRIMEIRAS DERIVADAS 

S,NPTS,NPTS,NP,QRAUX,JPVT,WK1,1) 

RAUX E GUARDA A DIAGONAL PRINCIPAL 

CAO DE HOUSEHOLDER PARA DERIVS, PADRONIZANDO A 

TE O PROCEDIMENTO 

.EQ.ZERO.OR.DERIVS(I,I).EQ.ZERO) GO TO 3333 

(I) 

VS(I,I) 

P 

=-DERIVS(J,I)*QRAUX(I) 

          DO 200 J

        

  20

C 

  ITASK=2 

  CALL EVAL(PARAM,I,ITASK,WK1,IFAIL,Z,Y,B) 

 

  DO 300 J=1,NP 

 

   NW=NW+1 

   W=

   A(I,J,K)=W 

   IF(J.NE.K

  400         CONTINU

  300    CONTINUE

  100 CONTINUE 

      CALL ARRAYS(

C 

C  

      DO 700 I=1,NP 

          JPVT(I)=0 

  700 CONTINUE 

C 

C     DECOMPOSICAO

      CALL SQRDC(DERIV

C 

C     TRANSFERE A DIAGONAL DE R PARA Q

C     DA TRANSFORMA

C     TRANSFORMACAO DURAN

      DO 500 I=1,NP 

          IF(QRAUX(I)

          TEMP=QRAUX

          QRAUX(I)=DERI

          DERIVS(I,I)=TEM

          DO 600 J=I,NPTS 

              DERIVS(J,I)

  600     CONTINUE 

  500 CONTINUE 
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C 

 

ATRIZ DAS SEGUNDAS DERIVADAS EM ARRANJO ACELERACAO 

IVS,RINV,QRAUX,WK1,JPVT,NPTS,NP) 

CIOS DE BOX 

AS,WK1,NPTS,NP) 

DIDA DE CURVATURA INTRINSECA 

K2,C1,M,NPTS,NITS,NPTS,NP,IFAIL) 

 GO TO 1111 

IDA DE CURVATURA DEVIDA A EFEITO DE PARAMETRO 

AUX,WK2,C2,1,NP,NITS,NPTS,NP,IFAIL) 

WRITE(LUNOUT,30) NITS 

      RETURN 

 INCORRETO 

UNOUT,10) 

C 

 4444 CONTINUE 

C     TRANSFORMA M

      CALL ACCEL(A,DER

C 

C     CALCULA OS VI

      CALL BOX(A,RINV,BI

C 

C     CALCULA A ME

      M=NP+1 

      CALL CURVE(A,DERIVS,WK1,QRAUX,W

      IF (IFAIL.EQ.0)

C 

C     DECLARA ERRO NA CONVERGENCIA 

      IFAIL=5 

      WRITE(LUNOUT,30) NITS 

 1111 CONTINUE 

C 

C     CALCULA A MED

      CALL CURVE(A,DERIVS,WK1,QR

      IF(IFAIL.EQ.6) 

C 

C     IMPRIME RESULTADOS 

      CALL WATTS(A,BIAS,PARAM,C1,C2,NPTS,NP,LUNOUT) 

C 

 2222 CONTINUE 

C     RAIO PADRAO

      IFAIL=3 

      WRITE(L

      RETURN 

 3333 CONTINUE 

C     MATRIZ SINGULAR 

      IFAIL=4 

      WRITE(LUNOUT,20) 

      RETURN 

C 

C     ERRO NA SOBROUTINE EVAL 

      IFAIL=8 
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40) 

ES: RAIO PADRAO INCORRETO//) 

*** SUBROUTINE BATES: MATRIZ SINGULAR//) 

ROUTINE BATES: CONVERGENCIA NAO OBTIDA APOS, 

COES//) 

 ,33H*** SUBROUTINE BATES ERRO EM EVAL//) 

******************************************* 

CEL(A,DERIVS,RINV,ALPHA,TEMPV,JPVT,NPTS,NP) 

TINE TRANSFORMA A MATRIZ DE DERIVADAS SEGUNDAS NO ARRANJO 

SANDO O RESULTADO DA DECOMPOSICAO QR DA MATRIZ DAS     

VADAS, FEITO NA SUBROUTINE BATES 

C 

C 

,NP,I,J,K,L,IMIN1,JJ,JPLUS1 

TS,2,2),DERIVS(NPTS,2),RINV(2,2),ALPHA(2), 

TEMPV(3),ACCUM,GAMMA,ZERO,ONE 

NSPOSTA 

          ACCUM=ZERO 

0             CONTINUE 

*DERIVS(K,K)) 

          DO 500 L=K,NPTS 

VS(L,K) 

E 

      WRITE(LUNOUT,

      RETURN 

C 

C 

   10 FORMAT(//1H ,43H*** SUBROUTINE BAT

   20 FORMAT(//1H ,37H

   30 FORMAT(//1H ,50H*** SUB

     + I10,2X,9HITERA

   40 FORMAT(//1H

      END 

C 

C**************************

C 

      SUBROUTINE AC

C 

C  ESTA SUBROU

C  ACELERACAO, U

C   PRIMEIRAS DERI

      INTEGER JPVT(2),NPTS

      REAL A(NP

     *    

C 

      DATA ZERO/0.E0/,ONE/1.0E0/ 

C 

C     MULTIPLICA MATRIZ DAS SEGUNDAS DERIVADAS POR QR TRA

      DO 100 I=1,NP 

          DO 200 J=1,I 

              DO 300 K=1,NP 

        

                  DO 400 L=K,NPTS 

                      ACCUM=ACCUM+DERIVS(L,K)*A(L,I,J) 

  40

                  GAMMA=ACCUM/(ALPHA(K)

        

                      A(L,I,J)=A(L,I,J)+GAMMA*DERI

  500             CONTINUE 

  300        CONTINU

              DO 600 K=1,NPTS 
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,I,J) 

 DE R 

P 

GO TO 1111 

1-JJ+1 

          JPLUS1=J+1 

P 

                      ACCUM=ACCUM+DERIVS(J,K)*TEMPV(K) 

00             CONTINUE 

          TEMPV(J)=-ACCUM/ALPHA(J) 

P 

ANSPOSTA 

 1300 J=1,NP 

      DO 1400 K=1,NP 

          DO 1500 L=1,NP 

                  A(K,J,I)=A(K

  600         CONTINUE 

  200     CONTINUE 

  100 CONTINUE 

C 

C     CALCULA A INVERSA

      DO 700 I=1,NP 

          DO 800 J=1,N

              TEMPV(J)=ZERO 

  800     CONTINUE 

          TEMPV(I)=ONE/ALPHA(I) 

          IMIN1=I-1 

          IF(IMIN1.LT.1) 

              DO 900 JJ=1,IMIN1 

                  J=IMIN

        

                  ACCUM=ZERO 

                  DO 1000 K=JPLUS1,N

 10

        

  900         CONTINUE 

 1111     CONTINUE 

          DO 1100 J=1,N

              K=JPVT(J) 

              RINV(K,I)=TEMPV(J) 

 1100     CONTINUE 

  700 CONTINUE 

C 

C     FAZ A PRE E POS MULTIPLICACAO DE A POR RINV TR

C     E POR RINV 

      DO 1200 I=1,NPTS 

          DO

        

                  ACCUM=ZERO 

        

                      ACCUM=ACCUM+A(I,J,L)*RINV(L,K) 

 1500             CONTINUE 

                  DERIVS(J,K)=ACCUM 

 1400         CONTINUE 

 



 139

 1300     CONTINUE 

          DO 1600 J=1,NP 

 

              DO 1700 K=1,J 

L,J)*DERIVS(L,K) 

          A(I,J,K)=ACCUM 

 1600     CONTINUE 

**************************************************** 

LA OS VICIOS DE BOX PARA CADA PARAMETRO 

ESTIMADO E DEVOLVE ESTES VALORES PARA O ARRANJO DE VICIOS 

2),BIAS(2),TEMPV(3),ZERO,FLOAT 

0/ 

PV(I)+A(I,J,J) 

          TEMPV(I)=-TEMPV(I)/FLOAT(2*NP) 

1,NP 

 

MPV(J) 

  400     CONTINUE 

                  ACCUM=ZERO 

                  DO 1800 L=1,NP 

                      ACCUM=ACCUM+RINV(

 1800             CONTINUE 

        

                  A(I,K,J)=ACCUM 

 1700         CONTINUE 

 1200 CONTINUE 

      RETURN 

      END 

C 

C************

C 

      SUBROUTINE BOX(A,RINV,BIAS,TEMPV,NPTS,NP) 

C 

C  ESTA SOBROUTINE CALCU

C  

C 

      INTEGER NPTS,NP,I,J 

      REAL A(NPTS,2,2),RINV(2,

      DATA ZERO/0.E

C 

      DO 100 I=1,NP 

          TEMPV(I)=ZERO 

          DO 200 J=1,NP 

              TEMPV(I)=TEM

  200     CONTINUE 

  100 CONTINUE 

      DO 300 I=

          BIAS(I)=ZERO 

          DO 400 J=1,NP

              BIAS(I)=BIAS(I)+RINV(I,J)*TE

  300 CONTINUE 

      RETURN 
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      END 

C 

 

*********************************** 

R,GRAD,COSA,SINA,THQA,NP,CNVGED) 

UTINE FAZ UM TESTE DE CONVERGENCIA PARA A DETERMINACAO 

CURVATURA MAXIMA INTRINSECA OU DE EFEITO DE PARAMETRO 

      REAL DIR(3),GRAD(2),COSA,SINA,THQA,EPS,PI,TEST,ABS,SIGN,ATAN2, 

E,TWO,PSF,SQRT 

1592654E0/,ZERO/0.E0/,ONE/1.0E0/, 

SF/7.5E-1/ 

.FALSE. 

      TEST=ONE-EPS 

.TRUE. 

IA 

GO TO 2222 

 

PI) 

C****************************

C 

      SUBROUTINE CNTEST(DI

C 

C  ESTA SUBRO

ITERATIVA DA 

C  

C 

      INTEGER NP,I 

     +     SGN,ZERO,ON

      LOGICAL CNVGED 

      DATA EPS/1.0E-4/,PI/3.14

     +TWO/2.0E0/,P

C 

      CNVGED=

      IF(ABS(COSA).LE.TEST) GO TO 1111 

C 

C     CONVERGENCIA 

      SGN=SIGN(ONE,COSA) 

      DO 100 I=1,NP 

          DIR(I)=SGN*GRAD(I) 

  100 CONTINUE 

      CNVGED=

      RETURN 

C 

C     NAO CONVERGENC

 1111 CONTINUE 

      SINA=SQRT(ONE-COSA**2) 

      IF(SINA.NE.ONE) 

      THQA=PSF*PI/TWO

      RETURN 

 2222 CONTINUE 

      IF(COSA.GE.ZERO) GO TO 3333 

      THQA=PSF*(ATAN2(SINA,COSA)+

      RETURN 

 3333 CONTINUE 
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SA)) 

************************************** 

(A,TEMPML,DIR,GRAD,TEMPL,CMAX,IM,IN,NITS,NPTS, 

DIDAS DE CURVATURA MAXIMA INTRINSECA 

 PROCESSO ITERATIVO QUE TERMINA QUANDO 

XIMO DE ITERACOES E 

SENTADA PELO NUMERO IFAIL 

AIL,I,J,K,ITER,NPMIN1 

PTS,2),DIR(3),GRAD(2),TEMPL(NPTS), 

,ALENG,SINA,COSA,SIN,COS,SQRT,THQA,C1,C2,ZERO,ONE 

EJA ATINGIDA OU QUE O 

EXCESSIVO 

 

      DO 700 K=1,NP 

      THQA=PSF*(ATAN2(SINA,CO

      RETURN 

      END 

C 

C****************************

C 

      SUBROUTINE CURVE

     +                 NP,IFAIL) 

C 

C  ESTA SUBROUTINE CALCULAS AS ME

C  E DE EFEITO DE PARAMETRO POR UM

C  A CONVERGENCIA E OBTIDA OU QUANDO O NUMERO MA

C  EXCEDIDO. FALHA NA CONVERGENCIA E REPRE

C  IGUAL A 6. 

C 

C 

      INTEGER IM,IN,NITS,NPTS,NP,IF

      REAL A(NPTS,2,2),TEMPML(N

     +     CMAX,ACCUM

      LOGICAL CNVGED 

C 

      DATA ZERO/0.E0/,ONE/1.0E0/ 

C 

C     CALCULA O MAXIMO DA CURVATURA 

      NPMIN1=NP-1 

      IF(NPMIN1.LE.1) GO TO 1111 

      DO 400 I=1,NPMIN1 

          DIR(I)=ZERO 

  400 CONTINUE 

 1111 CONTINUE 

      DIR(NP)=ONE 

      ITER=1 

C 

C     REALIZA LOOP ATE QUE A CONVERGENCIA S

C     NUMERO DE ITERACOES SEJA 

 2222 CONTINUE 

      DO 500 I=IM,IN 

          DO 600 J=1,NP 

              ACCUM=ZERO
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) 

0         CONTINUE 

 

RO 

J=1,NP 

CCUM=ACCUM+TEMPML(I,J)*DIR(J) 

0     CONTINUE 

0 CONTINUE 

          ACCUM=ZERO 

I=1,NP 

RAD(I)*GRAD(I) 

NP 

  GRAD(I)=GRAD(I)/ALENG 

      COSA=ZERO 

0 I=1,NP 

A=COSA+DIR(I)*GRAD(I) 

NVERGENCIA 

GED) 

 TO 4444 

 ITERACOES EXCESSIVAS 

+1 

TO 3333 

                  ACCUM=ACCUM+A(I,J,K)*DIR(K

  70

              TEMPML(I,J)=ACCUM

  600     CONTINUE 

  500 CONTINUE 

      DO 800 I=IM,IN 

          ACCUM=ZE

          DO 900 

              A

  90

          TEMPL(I)=ACCUM 

  80

      DO 1000 I=1,NP 

          DO 1100 J=IM,IN 

              ACCUM=ACCUM+TEMPML(J,I)*TEMPL(J) 

 1100     CONTINUE 

          GRAD(I)=ACCUM 

 1000 CONTINUE 

      ACCUM=ZERO 

      DO 1200 

          ACCUM=ACCUM+G

 1200 CONTINUE 

      ALENG=SQRT(ACCUM) 

      IF(ALENG.EQ.ZERO) GO TO 4444 

      DO 1300 I=1,

        

 1300 CONTINUE 

      DO 140

          COS

 1400 CONTINUE 

C 

C     TESTE DE CO

      CALL CNTEST(DIR,GRAD,COSA,SINA,THQA,NP,CNV

      IF(CNVGED) GO

C 

C     TESTE PARA

      ITER=ITER

      IF(ITER.LE.NITS) GO 
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33 CONTINUE 

COS(THQA)-C2*COSA 

RAD(I) 

P COMECADO EM 2222 

(K) 

NUE 

              TEMPML(I,J)=ACCUM 

00     CONTINUE 

I=IM,IN 

RO 

1,NP 

(I,J)*DIR(J) 

CUM 

UE 

M=ZERO 

I=IM,IN 

00 CONTINUE 

***** 

IAS,PARAM,C1,C2,NPTS,NP,LUNOUT) 

      IFAIL=6 

      GO TO 4444 

 33

      C2=SIN(THQA)/SINA 

      C1=

      DO 1500 I=1,NP 

          DIR(I)=C1*DIR(I)+C2*G

 1500 CONTINUE 

      GO TO 2222 

C 

C     FINALIZACAO DO LOO

 4444 CONTINUE 

      DO 1600 I=IM,IN 

          DO 1700 J=1,NP 

              ACCUM=ZERO 

              DO 1800 K=1,NP 

                  ACCUM=ACCUM+A(I,J,K)*DIR

 1800         CONTI

 17

 1600 CONTINUE 

      DO 1900 

          ACCUM=ZE

          DO 2000 J=

              ACCUM=ACCUM+TEMPML

 2000     CONTINUE 

          TEMPL(I)=AC

 1900 CONTIN

      ACCU

      DO 2100 

          ACCUM=ACCUM+TEMPL(I)*TEMPL(I) 

 21

      CMAX=SQRT(ACCUM) 

      RETURN 

      END 

C 

C**************************************************************

C 

      SUBROUTINE WATTS(A,B

C 
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IMPRIME OS RESULTADOS REQUERIDOS PELA SUBROUTINE BATES DE ACORDO COM 

EM JOB 

      INTEGER NPTS,NP,LUNOUT,I,J,K 

IAS(2),PARAM(2),C1,C2,PERCEN,ZERO,HUNDRD 

0.E0/,HUNDRD/1.0E2/ 

10) 

 I=1,NP 

TE(LUNOUT,20) 

=1,NP) 

 

CIOS 

UT,40) 

,NP 

  IF(PARAM(I).EQ.ZERO) GO TO 2222 

  WRITE(LUNOUT,50) I,PARAM(I),BIAS(I),PERCEN 

  GO TO 400 

  WRITE(LUNOUT,50) I,PARAM(I),BIAS(I) 

C 

EDIDAS DE CURVATURA MAXIMAS 

,18HARRANJO ACELERACAO, 

 ,10X,10F12.4) 

(//1H ,10X,13HVICIOS DE BOX,///1H ,8X,9HPARAMETRO,9X, 

       16HESTIMATIVA DE MQ,16X,5HVICIO,8X, 

C  

C  O ESPECIFICADO 

C 

      REAL A(NPTS,2,2),B

C 

      DATA ZERO/

C 

C     IMPRIMA O ARRANJO ACELERACAO 

      WRITE(LUNOUT,

      DO 200

          WRI

          DO 300 J=1,NP 

              WRITE(LUNOUT,30) (A(I,J,K),K

  300     CONTINUE

  200 CONTINUE 

C 

C     IMPRIMA OS VI

      WRITE(LUNO

      DO 400 I=1

        

          PERCEN=BIAS(I)/PARAM(I)*HUNDRD 

        

        

 2222     CONTINUE 

        

  400 CONTINUE 

C     IMPRIMA AS M

      WRITE(LUNOUT,60) C1,C2 

      RETURN 

C 

C 

   10 FORMAT(//1H ,10X

     +       21H(EFEITO DE PARAMETRO)) 

   20 FORMAT(/1H ) 

   30 FORMAT(1H

   40 FORMAT

     +

     +       20HPORCENTAGEM DE VICIO/) 
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0 FORMAT(1H ,6X,9HPARAMETRO,I2,2E20.8,F20.4) 

H ,10X,18HCURVATURAS MAXIMAS//1H , 

RINSECA (IN),11X,F12.4//1H , 

E PARAMETRO (PE),3X,F12.4) 

*************************************************** 

,LDX,N,P,QRAUX,JPVT,WORK,JOB) 

   THIS PROLOGUE HAS BEEN REMOVED FOR REASONS OF SPACE 

UTINE CONTACT THE AUTHORS 

hods and Software" 

ORK(3) 

TATEMENT  SQRDC 

OB .EQ. 0) GO TO 60 

AS BEEN REQUESTED.  REARRANGE THE COLUMNS 

 TO JPVT. 

20 J = 1, P 

 -J 

            IF (.NOT.SWAPJ) GO TO 10 

,PL),1,X(1,J),1) 

   5

   60 FORMAT(////1

     +     15HINT

     +     24HEFEITO D

      END 

C 

C***************

C 

      SUBROUTINE SQRDC(X

C***BEGIN PROLOGUE  SQRDC 

C  

C     FOR A COMPLETE COPY OF THIS RO

C     From the book "Numerical Met

C          by  D. Kahaner, C. Moler, S. Nash 

C               Prentice Hall 1988 

C***END PROLOGUE  SQRDC 

      INTEGER LDX,N,P,JOB 

      INTEGER JPVT(P) 

      REAL X(LDX,2),QRAUX(2),W

C 

      INTEGER J,JP,L,LP1,LUP,MAXJ,PL,PU 

      REAL MAXNRM,SNRM2,TT 

      REAL SDOT,NRMXL,T 

      LOGICAL NEGJ,SWAPJ 

C 

C***FIRST EXECUTABLE S

      PL = 1 

      PU = 0 

      IF (J

C 

C        PIVOTING H

C        ACCORDING

C 

         DO 

            SWAPJ = JPVT(J) .GT. 0 

            NEGJ = JPVT(J) .LT. 0 

            JPVT(J) = J 

            IF (NEGJ) JPVT(J) =

               IF (J .NE. PL) CALL SSWAP(N,X(1
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       JPVT(J) = JPVT(PL) 

   10       CONTINUE 

   20    CONTINUE 

 1, P 

    J = P - JJ + 1 

       JPVT(J) = -JPVT(J) 

 (J .EQ. PU) GO TO 30 

,X(1,PU),1,X(1,J),1) 

T(J) 

(J) = JP 

0          CONTINUE 

0    CONTINUE 

T. PL) GO TO 80 

J) 

   70 CONTINUE 

0 CONTINUE 

THE HOUSEHOLDER REDUCTION OF X. 

 MIN0(N,P) 

 IF (L .LT. PL .OR. L .GE. PU) GO TO 120 

         LOCATE THE COLUMN OF LARGEST NORM AND BRING IT 

         INTO THE PIVOT POSITION. 

        

               JPVT(PL) = J 

               PL = PL + 1 

         PU = P 

         DO 50 JJ =

        

            IF (JPVT(J) .GE. 0) GO TO 40 

        

               IF

                  CALL SSWAP(N

                  JP = JPVT(PU) 

                  JPVT(PU) = JPV

                  JPVT

   3

               PU = PU - 1 

   40       CONTINUE 

   5

   60 CONTINUE 

C 

C     COMPUTE THE NORMS OF THE FREE COLUMNS. 

C 

      IF (PU .L

      DO 70 J = PL, PU 

         QRAUX(J) = SNRM2(N,X(1,J),1) 

         WORK(J) = QRAUX(

   8

C 

C     PERFORM 

C 

      LUP =

      DO 200 L = 1, LUP 

        

C 

C  

C  

C 

            MAXNRM = 0.0E0 
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    MAXJ = L 

       IF (QRAUX(J) .LE. MAXNRM) GO TO 90 

          MAXJ = J 

 110 

,L),1,X(1,MAXJ),1) 

(MAXJ) = QRAUX(L) 

       WORK(MAXJ) = WORK(L) 

T(MAXJ) 

AXJ) = JPVT(L) 

0       CONTINUE 

 QRAUX(L) = 0.0E0 

C           COMPUTE THE HOUSEHOLDER TRANSFORMATION FOR COLUMN L. 

 = SNRM2(N-L+1,X(L,L),1) 

 (NRMXL .EQ. 0.0E0) GO TO 180 

       IF (X(L,L) .NE. 0.0E0) NRMXL = SIGN(NRMXL,X(L,L)) 

       X(L,L) = 1.0E0 + X(L,L) 

C              APPLY THE TRANSFORMATION TO THE REMAINING COLUMNS, 

L,L),1,X(L,J),1)/X(L,L) 

          CALL SAXPY(N-L+1,T,X(L,L),1,X(L,J),1) 

 PL .OR. J .GT. PU) GO TO 150 

                  IF (QRAUX(J) .EQ. 0.0E0) GO TO 150 

- (ABS(X(L,J))/QRAUX(J))**2 

,0.0E0) 

             T = TT 

        

            DO 100 J = L, PU 

        

                  MAXNRM = QRAUX(J) 

        

   90          CONTINUE 

  100       CONTINUE 

            IF (MAXJ .EQ. L) GO TO

               CALL SSWAP(N,X(1

               QRAUX

        

               JP = JPV

               JPVT(M

               JPVT(L) = JP 

  11

  120    CONTINUE 

        

         IF (L .EQ. N) GO TO 190 

C 

C 

            NRMXL

            IF

        

               CALL SSCAL(N-L+1,1.0E0/NRMXL,X(L,L),1) 

        

C 

C              UPDATING THE NORMS. 

C 

               LP1 = L + 1 

               IF (P .LT. LP1) GO TO 170 

               DO 160 J = LP1, P 

                  T = -SDOT(N-L+1,X(

        

                  IF (J .LT.

                     TT = 1.0E0 

                     TT = AMAX1(TT
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K(J))**2 

             IF (TT .EQ. 1.0E0) GO TO 130 

AUX(J) = QRAUX(J)*SQRT(T) 

E 

X(J) = SNRM2(N-L,X(L+1,J),1) 

 QRAUX(J) 

0                CONTINUE 

0          CONTINUE 

  170          CONTINUE 

            SAVE THE TRANSFORMATION. 

NRMXL 

 

************************************ 

A,SX,INCX,SY,INCY) 

PY 

GUE HAS BEEN REMOVED FOR REASONS OF SPACE 

MPLETE COPY OF THIS ROUTINE CONTACT THE AUTHORS 

 the book "Numerical Methods and Software" 

        by  D. Kahaner, C. Moler, S. Nash 

*END PROLOGUE  SAXPY 

R NONPOSITIVE INCREMENTS. 

                     TT = 1.0E0 + 0.05E0*TT*(QRAUX(J)/WOR

        

                        QR

                     GO TO 140 

  130                CONTINU

                        QRAU

                        WORK(J) =

  14

  150             CONTINUE 

  16

C 

C  

C 

               QRAUX(L) = X(L,L) 

               X(L,L) = -

  180       CONTINUE 

  190    CONTINUE

  200 CONTINUE 

      RETURN 

      END 

C 

C*********************************

C 

      SUBROUTINE SAXPY(N,S

C***BEGIN PROLOGUE  SAX

C     THIS PROLO

C     FOR A CO

C     From

C  

C               Prentice Hall 1988 

C**

C 

      REAL SX(*),SY(*),SA 

C***FIRST EXECUTABLE STATEMENT  SAXPY 

      IF(N.LE.0.OR.SA.EQ.0.E0) RETURN 

      IF(INCX.EQ.INCY) IF(INCX-1) 5,20,60 

    5 CONTINUE 

C 

C        CODE FOR NONEQUAL O

 



 149

C 

 

      IX = 1 

+1)*INCX + 1 

 

SY(IY) = SY(IY) + SA*SX(IX) 

IY = IY + INCY 

INUE 

N 

C 

 EQUAL TO 1 

P SO REMAINING VECTOR LENGTH IS A MULTIPLE OF 4. 

 TO 40 

      DO 30 I = 1,M 

Y(I) + SA*SX(I) 

0 CONTINUE 

0 MP1 = M + 1 

 MP1,N,4 

SY(I + 1) = SY(I + 1) + SA*SX(I + 1) 

 + 2) + SA*SX(I + 2) 

A*SX(I + 3) 

 POSITIVE, NONUNIT INCREMENTS. 

X 

 + SY(I) 

      IY = 1 

      IF(INCX.LT.0)IX = (-N

      IF(INCY.LT.0)IY = (-N+1)*INCY + 1 

      DO 10 I = 1,N

        

        IX = IX + INCX 

        

   10 CONT

      RETUR

C        CODE FOR BOTH INCREMENTS

C 

C 

C        CLEAN-UP LOO

C 

   20 M = MOD(N,4) 

      IF( M .EQ. 0 ) GO

        SY(I) = S

   3

      IF( N .LT. 4 ) RETURN 

   4

      DO 50 I =

        SY(I) = SY(I) + SA*SX(I) 

        

        SY(I + 2) = SY(I

        SY(I + 3) = SY(I + 3) + S

   50 CONTINUE 

      RETURN 

C 

C        CODE FOR EQUAL,

C 

   60 CONTINUE 

      NS = N*INCX 

          DO 70 I=1,NS,INC

          SY(I) = SA*SX(I)

   70     CONTINUE 

      RETURN 
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      END 

C 

 

*************************************** 

OT(N,SX,INCX,SY,INCY) 

 SDOT 

GUE HAS BEEN REMOVED FOR REASONS OF SPACE 

MPLETE COPY OF THIS ROUTINE CONTACT THE AUTHORS 

k "Numerical Methods and Software" 

        by  D. Kahaner, C. Moler, S. Nash 

C***END PROLOGUE  SDOT 

LE STATEMENT  SDOT 

 

Y) IF(INCX-1)5,20,60 

E 

C 

E INCREMENTS. 

 = 1 

 1,N 

      IY = IY + INCY 

0 CONTINUE 

INCREMENTS EQUAL TO 1 

C        CLEAN-UP LOOP SO REMAINING VECTOR LENGTH IS A MULTIPLE OF 5. 

. 0 ) GO TO 40 

C**************************

C 

      REAL FUNCTION SD

C***BEGIN PROLOGUE 

C     THIS PROLO

C     FOR A CO

C     From the boo

C  

C               Prentice Hall 1988 

C 

      REAL SX(*),SY(*) 

C***FIRST EXECUTAB

      SDOT = 0.0E0 

      IF(N.LE.0)RETURN

      IF(INCX.EQ.INC

    5 CONTINU

C        CODE FOR UNEQUAL INCREMENTS OR NONPOSITIV

C 

      IX = 1 

      IY

      IF(INCX.LT.0)IX = (-N+1)*INCX + 1 

      IF(INCY.LT.0)IY = (-N+1)*INCY + 1 

      DO 10 I =

        SDOT = SDOT + SX(IX)*SY(IY) 

        IX = IX + INCX 

  

   1

      RETURN 

C 

C        CODE FOR BOTH 

C 

C 

C 

   20 M = MOD(N,5) 

      IF( M .EQ
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      DO 30 I = 1,M 

 

 + SX(I)*SY(I) 

      IF( N .LT. 5 ) RETURN 

,5 

T + SX(I)*SY(I) + SX(I + 1)*SY(I + 1) + 

 + 2)*SY(I + 2) + SX(I + 3)*SY(I + 3) + SX(I + 4)*SY(I + 4) 

OR POSITIVE EQUAL INCREMENTS .NE.1. 

C 

0 CONTINUE 

X(I)*SY(I) 

************ 

    REAL FUNCTION SNRM2(N,SX,INCX) 

***BEGIN PROLOGUE  SNRM2 

     THIS PROLOGUE HAS BEEN REMOVED FOR REASONS OF SPACE 

     FOR A COMPLETE COPY OF THIS ROUTINE CONTACT THE AUTHORS 

rical Methods and Software" 

C               Prentice Hall 1988 

      IN

      REAL   SX(*),  CUTLO, CUTHI, HITEST, SUM, XMAX, ZERO, ONE 

      DATA   ZERO, ONE /0.0E0, 1.0E0/ 

      DA

C***FIRST EXECUTABLE STATEMENT  SNRM2 

         

         GO TO 300 

        SDOT = SDOT

   30 CONTINUE 

   40 MP1 = M + 1 

      DO 50 I = MP1,N

        SDOT = SDO

     1   SX(I

   50 CONTINUE 

      RETURN 

C 

C        CODE F

   6

      NS=N*INCX 

      DO 70 I=1,NS,INCX 

        SDOT = SDOT + S

   70   CONTINUE 

      RETURN 

      END 

C 

C*********************************************************

C 

  

C

C

C

C     From the book "Nume

C          by  D. Kahaner, C. Moler, S. Nash 

C***END PROLOGUE  SNRM2 

TEGER          NEXT 

C 

TA CUTLO, CUTHI / 4.441E-16,  1.304E19 / 

      IF(N .GT. 0) GO TO 10 

SNRM2  = ZERO 
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C 

   10 A

      SUM = ZERO 

      NN = N * INCX 

      I = 1 

   30 I

      AS

      XMAX =

C 

C                        PHASE 1.  SUM IS ZERO 

   50 I

      IF

C 

C                                PREPARE FOR PHASE 2. 

      G

C 

C                                PREPARE FOR PHASE 4. 

C 

      AS

      SU

  105 XMAX = ABS(SX(I)) 

C       

C       RFLOW. 

C 

C 

C         COMMON CODE FOR PHASES 2 AND 4. 

C                     IN PHASE 4 SUM IS LARGE.  SCALE TO AVOID OVERFLOW. 

  110 

       SUM = ONE + SUM * (XMAX / SX(I))**2 

         XMAX = ABS(SX(I)) 

         GO TO 200 

SSIGN 30 TO NEXT 

C                                                 BEGIN MAIN LOOP 

   20    GO TO NEXT,(30, 50, 70, 110) 

F( ABS(SX(I)) .GT. CUTLO) GO TO 85 

SIGN 50 TO NEXT 

 ZERO 

C 

F( SX(I) .EQ. ZERO) GO TO 200 

( ABS(SX(I)) .GT. CUTLO) GO TO 85 

      ASSIGN 70 TO NEXT 

O TO 105 

  100 I = J 

SIGN 110 TO NEXT 

M = (SUM / SX(I)) / SX(I) 

      GO TO 115 

C 

            PHASE 2.  SUM IS SMALL. 

                      SCALE TO AVOID DESTRUCTIVE UNDE

   70 IF( ABS(SX(I)) .GT. CUTLO ) GO TO 75 

            

C 

IF( ABS(SX(I)) .LE. XMAX ) GO TO 115 
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  115 

      G

C 

C 

C 

   75 S

C 

C 

C     FOR REAL OR D.P. SET HITEST = CUTHI/N 

C 

   85 HITEST = CUTHI/FLOAT( N ) 

C 

      DO

      IF(ABS(SX(J)) .GE. HITEST) GO TO 100 

      SN

      GO TO 300 

C 

  200 CONTINUE 

      IF

C 

C       

C 

C 

      SNRM2 = XMAX * SQRT(SUM) 

      RE

      EN

C 

C******************************************************************** 

C 

      SUBROUTINE SSCAL(N,SA,SX,INCX) 

C***BEGIN PROLOGUE  SSCAL 

C 

SUM = SUM + (SX(I)/XMAX)**2 

O TO 200 

C                  PREPARE FOR PHASE 3. 

UM = (SUM * XMAX) * XMAX 

C     FOR COMPLEX      SET HITEST = CUTHI/(2*N) 

C 

C                   PHASE 3.  SUM IS MID-RANGE.  NO SCALING. 

 95 J =I,NN,INCX 

   95    SUM = SUM + SX(J)**2 

RM2 = SQRT( SUM ) 

      I = I + INCX 

 ( I .LE. NN ) GO TO 20 

       END OF MAIN LOOP. 

C              COMPUTE SQUARE ROOT AND ADJUST FOR SCALING. 

  300 CONTINUE 

TURN 

D 
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C     F

C     F

C       

C               Prentice Hall 1988 

C 

      RE

C***FIRST EXECUTABLE STATEMENT  SSCAL 

      IF(N.LE.0)RETURN 

C 

C       

C 

      NS = N*INCX 

          SX(I) =

   10   

      RE

C 

C        CODE FOR INCREMENTS EQUAL TO 1. 

C 

C       

C 

   20 M = MOD(N,5) 

    IF( M .EQ. 0 ) GO TO 40 

      DO 30 I = 1,M 

  IF( N .LT. 5 ) RETURN 

 40 MP1 = M + 1 

        S

        SX(I + 1) = SA*SX(I + 1) 

        SX(I + 2) = SA*SX(I + 2) 

        SX(I + 3) = SA*SX(I + 3) 

        SX(I + 4) = SA*SX(I + 4) 

   50 CONTINUE 

      RETURN 

C     THIS PROLOGUE HAS BEEN REMOVED FOR REASONS OF SPACE 

OR A COMPLETE COPY OF THIS ROUTINE CONTACT THE AUTHORS 

rom the book "Numerical Methods and Software" 

   by  D. Kahaner, C. Moler, S. Nash 

C***END PROLOGUE  SSCAL 

AL SA,SX(*) 

      IF(INCX.EQ.1)GOTO 20 

 CODE FOR INCREMENTS NOT EQUAL TO 1. 

          DO 10 I = 1,NS,INCX 

 SA*SX(I) 

  CONTINUE 

TURN 

C 

 CLEAN-UP LOOP SO REMAINING VECTOR LENGTH IS A MULTIPLE OF 5. 

  

        SX(I) = SA*SX(I) 

   30 CONTINUE 

    

  

      DO 50 I = MP1,N,5 

X(I) = SA*SX(I) 
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C 

C***** ****************************************** 

C 

      SUBROUTINE SSWAP(N,SX,INCX,SY,INCY) 

C***BEGIN PROLOGUE  SSWAP 

C     F

C       

C               Prentice Hall 1988 

C 

      REAL SX

C***FI XECUTABLE STATEMENT  SSWAP 

      IF(N.LE.0)RETURN 

    5 C

C 

C       CODE FOR 

C 

      IY

      IF X + 1 

      IF(INCY.LT.0)IY = (-N+1)*INCY + 1 

      DO 10 I = 1,N 

        S

        SY(IY) = STEMP1 

        I

   10 CONTI

      RE

C 

C 

C 

C       CLEAN-UP LOOP SO REMAINING VECTOR LENGTH IS A MULTIPLE OF 3. 

C 

   20 M = MOD(N,3) 

      END 

********************

C     THIS PROLOGUE HAS BEEN REMOVED FOR REASONS OF SPACE 

C     FOR A COMPLETE COPY OF THIS ROUTINE CONTACT THE AUTHORS 

rom the book "Numerical Methods and Software" 

   by  D. Kahaner, C. Moler, S. Nash 

C***END PROLOGUE  SSWAP 

(*),SY(*),STEMP1,STEMP2,STEMP3 

RST E

      IF(INCX.EQ.INCY) IF(INCX-1) 5,20,60 

ONTINUE 

UNEQUAL OR NONPOSITIVE INCREMENTS. 

      IX = 1 

 = 1 

(INCX.LT.0)IX = (-N+1)*INC

        STEMP1 = SX(IX) 

X(IX) = SY(IY) 

        IX = IX + INCX 

Y = IY + INCY 

NUE 

TURN 

C       CODE FOR BOTH INCREMENTS EQUAL TO 1 
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      DO

        S

        SX(I) =

        SY(I) = STEMP1 

      IF(

   40 MP1 = M + 1 

      DO 50 I = MP1,N,3 

        S

        STEMP

        S

      SX(I+1) = SY(I+1) 

        SX(I+2) = SY(I+2) 

        S

        S

   50 CONTINUE 

      RETURN 

C 

C     C

C 

      NS = N*INCX 

        DO 70 I=1,NS,INCX 

        S

        S P1 

   70   CONTINUE 

C*****

C 

      SUBROUTINE ARRAYS(A,DERIVS,STRAD,NPTS,NP,LUNOUT) 

C  ES

C  SE FOREM REQUE

C 

      INTEGER NPTS,NP,LUNOUT,I,J,K 

      IF( M .EQ. 0 ) GO TO 40 

 30 I = 1,M 

TEMP1 = SX(I) 

 SY(I) 

   30 CONTINUE 

 N .LT. 3 ) RETURN 

        STEMP1 = SX(I) 

TEMP2 = SX(I+1) 

3 = SX(I+2) 

X(I) = SY(I) 

  

        SY(I) = STEMP1 

Y(I+1) = STEMP2 

Y(I+2) = STEMP3 

   60 CONTINUE 

ODE FOR EQUAL, POSITIVE, NONUNIT INCREMENTS. 

        STEMP1 = SX(I) 

X(I) = SY(I) 

Y(I) = STEM

      RETURN 

      END 

**************************************************************** 

C 

TA SUBROUTINE IMPRIME AS MATRIZES DE PRIMEIRA E SEGUNDA DERIVADAS, 

RIDAS NA SUBROUTINE BATES 
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      DIMENSION A(NPTS,2,2),DERIVS(NPTS,2) 

 

 

C 

C     IMPRIME AS PRIMEIRAS DERIVADAS 

      W

      DO 100 I=1,NPTS 

  100 

C 

C     IMPRIME AS SEGUNDAS DERIVADAS 

      WR

      DO 

         ,60)(A(I,J,K),K=1,NP) 

300     CONTINUE 

C 

C     IM

C 

      WRITE(LUNOUT,10) STRAD 

C 

C 

   10 FORMAT(////1H ,10X,13HRAIO PADRAO =,E13.6) 

   20 FORMAT(////1H ,10X,34HPRIMEIRAS DERIVADAS (PADRONIZADAS)//1H , 

   30 F

   40 F 0X,33HSEGUNDAS DERIVADAS (PADRONIZADAS)//1H , 

     +10HDATA POINT) 

      EN

 

 

 

 

C 

RITE(LUNOUT,20) 

          WRITE(LUNOUT,30) I,(DERIVS(I,J),J=1,NP) 

CONTINUE 

C 

ITE(LUNOUT,40) 

200 I=1,NP 

          WRITE(LUNOUT,50) I 

          DO 300 J=1,NP 

     WRITE(LUNOUT

  

  200 CONTINUE 

PRIME O RAIO PADRONIZADO 

      RETURN 

     +10HDATA POINT) 

ORMAT(1H ,I10,10X,8E12.5/(1H ,20X,8E12.5)) 

ORMAT(////1H ,1

   50 FORMAT(1H ,I5) 

   60 FORMAT(1H ,10X,8E12.5/(/1H ,10X,8E12.5)) 

D 
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