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. ¢Qué es un gemelo digital?
“Una replica virtual de un proceso real, que interacciona con el mundo real a través de sensores,

herramientas analiticas avanzadas y actuadores”

* Nducleo: modelo predictivo

« Decisiones: simulacion y optimizacion (tiempo real)

« Comunicacion planta real y virtual: sensores / actuadores
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. —————— Modelado predictivo en la industria alimentaria
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Formulacion Calibracion Simulacion
matematica Validacion Optimizacion

Conocimiento

* Los modelo estan disefiados para responder a cuestiones concretas
e Se formulan utilizando conocimiento (fisica, quimica, biologia)
e Se reconcilian con datos experimentales: calibracion y validacion

v" Relaciones de causalidad
Ventajas del modelado v Posible extrapolar - predecir

basado en conocimiento v' Dinamicos, distribuidos (tiempo y espacio)
v Posible optimizar / controlar

= Datta A.K.J Food Eng. 2016
= Erdgodgu F, Food Eng. Revs., 2017

. . . . . . . TK ‘ AgroBank
= Food Engineering Magazine. www.foodengineeringmag.com/articles/93726-predict-the-future-get-control-of-your-process




o o— - Modelado predictivo en la industria alimentaria

Conservacion Elaboracion

El modelado predictivo se ha abordado en cienciay
tecnologia de alimentos y ha encontrado aplicaciones
industrials, pero ....

un modelo NO es un Digital Twin hay que combinarlo
con técnicas de visualizacion, sensores, técnicas
analiticas y actuadores.

Henrichs, et al. (2022). Sensors, 22:115

Verboven, et al. (2020). Curr. Op. Food Sci
de Prada, et al. (2022). RIAI, 19:285-296
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Mejora del
conocimiento de los
pProcesos

Disefio de proceso
y optimizacion

politicas de
@

@ operacion

Ventajas de un DT en la industria alimentaria

Simulaciony
visualizacion:
Experimentos “in silico”
(en el ordenador)

Monitorizacion del
procesoy

toma de decisiones
Optimas automatizada
(en tiempo real)
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D TWINE

DTWINE tiene por objetivo aplicar y consolidar la revolucionaria tecnologia de los gemelos
digitales en el sector del vino para conseguir una produccion mas sostenible y responder a las
nuevas tendencias de consumo de vinos con menor graduacion alcohdlica y perfiles

aromaticos ricos.

El gemelo digital DTWINE sera un programa de ordenador que permitira simular y predecir la
fermentacion vinica utilizando modelos matematicos mecanisticos y automatizara Ila
optimizacion del proceso combinando modelos, sensores y optimizadores.
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¢Quiénes somos?

Equipo multidisciplinar y multiactor
Fermentaciones vinicas
Escalas laboratorio y planta piloto

kv lata i

Instituto de Agroquimica

y Tecnologia de Alimentos INCONEF

INSTALACION Y CONTROL DE ENERGIA Y FLUIDOS

Antonio Aguirre
Clez. de San Pedro

Socios del
proyecto | @
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T Usuario final;
Comunicacion

i Bodega

Fernando Boned Rosana Lisa
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Modelos predictivos; optimizacion;
control predictivo

Eva Balsa-Canto
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Retos de un DT en vinificacion

Control de temperatura supone gasto energéetico (x50%

La fermentacion alcohdlica
del total)

_ esun proceso exotérmico , _ , L
gﬁ Perfiles de procesamiento posiblemente sub-optimos

Disefio de la fermentacion Dificil garantizar reproducibilidad entre anos

depende del “talento” del Vonitorizacion dificil y poco eficiente (off-line, manual)
enologo y de la monitorizacion | Toma de decisiones con poca informacion; cambios en
off-line de pocos parametros composicidn no medibles en bodega
@ Cj; Nuevas demandas de los i 2 L+ 31
. Vinos mas aromaticos y menos alcohdlicos
) consumidores
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_ - Objetivos del proyecto DTWINE

Control  Monitoring

Predictions
Ethanol(g/L) Glycerol (g/L)

100
Txrr‘|go(h) Time (h)

O
O

Benchtop
biorreactors

Always:
+ Pre-treatments
(settling nutrition, etc)

+ Estabilization

L

benchtop foranalysis
SO, pH, total acidity),
mple preparation, etc
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D
Dec Vo' ESPANA

Y,




o e— ———— Objetivos especificos

Fermentaciones

= Cartera de cultivos de levadura de interés industrial — escalas laboratorio, piloto y mosto planta real,
varias condiciones experimentales

= Formular y validar modelos predictivos (todas las escalas)
= (Calcular las condiciones de operacion 6ptimas (energia / calidad)

= |Implementar y validar una red de sensores y un esquema de control predictivo basado en
modelos para garantizar un rendimiento éptimo en linea.

= |nterfaz amigable: visualizacion de resultados y apoyo a la toma de decisiones

Validacion

= Demostrar las capacidades de los DT para facilitar su posible explotacion.

= Cuantificar impactos. Evaluar los beneficios a corto y largo plazo

:K ‘ AgroBank




a— —— Atenerencuenta para desarrollar el DT

Caracteristicas del proceso

Proceso dinamico en varias fases

Las condiciones ambientales afectan la dinamica
(Temperatura, nutricion nitrogenada)

A

o0 T(S)\\ IT (i P

75 6) - C
'ao""ﬂ Metabolismo secundario condiciona la calidad

o ' i (
=1in §|~a ‘
Oa o2 (6)= )f 6)- (produccion de determinados aromas)

o’ Viso

I7(f) — f(x.0)dx=M (é) lnllcO)}

/lLﬂ

N2 de parametros medidos reducido (modelos
para predecir parametros no medidos)

If(.t)-(aaolnL( )) flx,0)x= Iﬂx) 1A |
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—0 NUEStro punto de partida

riata @ bio’eng

Instituto de Agroquimica
y Tecnologfa de Alimentos

Proyectos previos: Modelos predictivos cinéticos que permiten predecir datos experimentales.
Probados para 11 cepas de levadura de los géneros S. cervisiae, S. uvarum, S. kudriavzevii e hibridos

Modelo cinético dinamico

ax (t)_
dt

@ (X,S,0)

dS;(t) <
dt :;NijVj(S,k)

Biomasa
Composicion del medio
(metabolites exteriores)

A) Representacion esquematica de los elementos principales del modelo

Fructosa

& ®
Glucosa

5 RN
e,

Carbohidratos

Biomasa

Peso seco

Proteina mRNA
<
A Y
‘4

Fuentes
de Nitrégeno
(amonio, AAs)

C) Variables incluidas en el modelo

Biomasa: Peso seco, Carbohidratos, Proteina, mMRNA Alcoholes: Etanol, Glicerol, Isobutanol, 2-Feniletanol, Isoamil alcohol,
Benzil alcohol, Etil acetato

Hexosas: Glucosa, Fructosa
Fuentes nitrogeno: amonio, amino acidos
Regulacion transcripcional: GN,s

w
oy o2
(=3 A
\)k)/\cidos
Esteres

Alcoholes

Carboxilicos

Biomass DW

m
o

B) Fases durante la fermentcion

Exponential |Growth under
growth N limitation

YAN*

-]

Acidos carboxilicos: Succinato, Acetato, Malato, Citrato

Esteres: Acetato isoamilo, 2-Feniletil acetato, Etil caprato, Etil caproato

:K ‘ AgroBank



] e —————————

Nuestro punto de partida

Proyectos previos: Modelos predictivos cinéticos que permiten predecir datos experimentales.
Probados para 11 cepas de levadura de los géneros S. cervisiae, S. uvarum, S. kudriavzevii e hibridos

ScT73 Amino acids
SuBMV58
Su CECT12600 Alanine
0.05
U{] 100
Time (h)
103 Glycine
4 gt
2
100
Time (h)
Asparagine
«10-15
5
0 100
Time (h)
Threonine
0.05
0 0 100
Time (h)

a2 Cysteine
=10 4 "
Fye
0 100
Time (h)
Histidine
0.01
0.005
100
Time (h)
Proline
015
0.1
0.05 100
Time (h)
:-:1{]“135 Tryptophan
10
5
0 1
Time (h)

Aspartate
0.02
0 ad
0 100
Time (h)
Isoleucine
0.0
0.01
]
0 100
Time (h)
Glutamine
0.1
1]
0 100
Time (h)
Tyrosine
0.0 Y
0.01
0
0 100
Time (h)

Glutamate
0.05
0 dinih
0 100
Time (h)
Leucine
0.02
D D1
Tlme {h)
Arginine
100
Time (h)
Valine
0.0
0. {]1
Tme (h)

Units: g/L

Phenylalanine

0.04
0.02
0
0 100
Time (h)
Lysine
0.01 l E:_
0.005
[ |
100
Time (h)
Serine
0.04
0.02
ﬂﬂ 100
Time (h)

Henriques et al. Front.
Microb., 2018

Henriques et al. mSystems,
2021

Rodriguez-Moimenta, et al.
2022 (en revision)

Henriques et al., 2022 (en
revision)

Rodriguez-Moimenta, et al.
2022 (en preparacion)
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— e Nuestro punto de partida

Proyectos previos: Modelos predictivos cinéticos que permiten predecir datos experimentales.
Probados para 11 cepas de levadura de los géneros S. cervisiae, S. uvarum, S. kudriavzevii e hibridos

ScT73 : 10
i ctasain Biomass (g/L) x10 CFU
Su CECT12600
10}
A
54
0 -
0 100
Time (h) Time (h) Time (h)
Acetate (g/L) Succinate(g/L) Ethanol(g/L) 2,3-Butfnediol (g/L) Glycerol (g/L)
100 A Ad
6 6 s
4 50 4
2
0 100 700 700 700
Time (h) Time (h) Time (h) Time (h)
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—r e Nuestro punto de partida

Proyectos previos: Modelos predictivos cinéticos que permiten predecir datos experimentales.
Probados para 11 cepas de levadura de los géneros S. cervisiae, S. uvarum, S. kudriavzevii e hibridos

PEA (g/L)
[ ]

Isobutanol (g/L) Isoamyl alcohol (g/L)
B "B 0.5f

ScT73
Su BMV58
Su CECT12600

0 100

Time (h)
Ethyl acetate Isobutyl acetate Isoamyl acetate  2-Phenylethyl ac.
x 104 x10-3
0.15 5 0.02 15 =
0.1 0.01 10
0.05 5
10 100
Tul%o(h) T.r1n0e0(h) Time ?h) Time (h)
Ethyl Caprate Ethyl Caprylate Ethyl Caproate Hexyl acetate
x 1073 x10-3 X04
0.02 4 6 15
2 4! @ 10 @
0.01 | 2 5
100 100 100
Time (h) Time (h) Time (h) Time (h)
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S g ¢En qué punto nos encontramos?

fe, o . . . . s . .« s
it 1ata Fermentaciones: Datos experimentales para la calibracion y validacion

Instituto de Agroquimica

y Tecnologfa de Alimentos d e Mo d e I oS

= 9 cepas; triplicados; 2 mostos; varias condiciones

= Medidas de biomasa, azucares, etanol, glycerol, acidos organicos, fuentes de nitrogeno y aromas

:K ‘ AgroBank



. S ¢En qué punto nos encontramos?

g 2
i 1ata INCONEF Disefio e instalacion de Ia bodega a escala piloto. Sensorizacion.

INSTALACION Y CONTROL DE ENERGIA ¥ FLUIDOS
Cooling system

@ Fermentation vats

400L @
@ Always full vats

¢ Pre-treatments
Benchtop (settling, nutrition, etc)
biorreactors * Estabilization

INSTITUTO DE AGROQUIMICAY [] '
TECNOLOGIA DE ALIMENTOS

benchtop for analysis
(SO,, pH, total acidity),
sample preparation, etc

Instituto de Agroquimica
y Tecnologfa de Alimentos
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————— ¢EN quUé punto nos encontramos?

@ bIOQGHC; Software: calibracion, seleccion y validacion de modelos automatizado. Software
optimizacion dinamica. Simulador del proceso fermentativo en Python.

Datos experimentales

Tr

T

i

Proceso iterativo de modelado

_ Estimacidn de pardmetros (opt. global) —

__ Confianza — andlisis de sensibilidad

AMIG O~

Modelos tentativos

Modelo cinético dinamico

dx (t)
dt - (D(Xisr®)

dSi(t) _ v
. gmjvj(s,k)

- (cross)Validacién

Y

Reduced models

Model selection

Nosupport D OO

Weak support O

Strong support [

o ° . .
- =17 i ‘u
S
_Reduccién/Seleccion _, ____ Disefio dptimo de experimentos _

Control

Time
Observations

Sampling times

Time

¥

Optimizacion dinamica multi-objetivo.
Control predictivo basado en modelos.

Balsa-Canto et
al.,
Bioinformatics,
2016

TK ‘ AgroBank



- ————————0 ¢ COmo usamos el gemelo digital off-line?

Ejemplo ilustrativo

Digital twin — GUI

Composicion del mosto

Gicose L Frucose —inorgnch | ormieN ..

Seleccione levadura

Yeast1 |Yeast2 |Yeast3 |Veastd _|VeastS ..

Temperatura de proceso Suplementacion de nutrientes

Time (up to) Time | N (mg/L)
0 0

144h 22°C

Simulacion

24h 100 >

fK ‘ AgroBank



- ———————————0 ¢ CAmo usamos el gemelo digital off-line?

Ejemplo ilustrativo

Digital twin — GUI

Visualizacion predicciones de la
dindmica de la composicion del
vino

Consumo de azucares \

0 100 200 300 400 500 600 700

Consumo de nitrégeno g

G |

Consumo de oxigeno : : | eeeocececscsce

Produccidén de etanol, glycerol, e

acetate, acidos organicos, of | ] 7 o
alcoholes superiors. of |

100 200 300 400 500 600 70O
Time

F’T\/
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- {Cémo usamos el gemelo digital off-line?

Ejemplo ilustrativo

Duration  Ethanol  Glycerol Isobutanol Isoamylol PEA Succinate Acetate Citrate Malate Dlgltal tWIn - GUI
(days) (%vol) (g/lL) (g/L) (g/lL) (g/lL) (o/L) (g/L) (g/L) (g/L)

Yeastl

150 [ 10.80 Visualizacion

composicion final

0.17 2.225 0.192

24h EPEY 10.81

[5)]
(=]

.18 2.185 0.213

=]

Yeast2

15h

0.76 0.075

o| o o | o
: S 13))
8] L(e] w

-

N -

2.72

1 3

0.76 0.085

~1

Yeast3

15h PP 10.55

o
w
h g

0.44 0.002

24h EPR 10.54

o
w
b

0.45 0.003 1.44

i
w

<
)
Q
wn
—t
D

9.87 2.163

9.87 2141

-
.Y
(o]
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- ————————0 ¢ COmo usamos el gemelo digital off-line?

Ejemplo ilustrativo

Digital twin — GUI

Composicion del mosto

Slcose L Frucose — iorganch | ormieN ..

Seleccione levadura

Veastl Veast2 \Veast3 |Veastd VYeast5 .

Optimizacién temperatura de proceso Suplementacion de nutrientes

129C 22°C 20

>

Objectivos

fK ‘ AgroBank



- {Cémo usamos el gemelo digital off-line?

Ejemplo ilustrativo

Digital twin — GUI

ueq

Condiciones dptimas

Representacién grafica de la
dinamica de la composicion del
vino

Consumo de azucares
Consumo de nitrégeno
Consumo de oxigeno
Produccion de etanol, glycerol,
acetate, acidos organicos,
alcoholes superiors.

100 200 300 400 500 600 70O
Tiene ~
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5 ¢ C6émo usamos el gemelo digital on-line (tiempo real)?

Sensores |
. 0,2 disuelto =(2
= Durante el procesamiento, el gemelo | Celulasdecarga |
.. . . Refractometro —
digital hace predicciones que muestran el e e [ F
consumo/produccién futuro de Procesa Datos | CelipErealis
metabolitos utilizando datos del pasado, &F;témiza
medidos por sensores.
, \ P
= Optimiza para el futuro envia una sefial a | >
la capa de regulacion de temperatura. e k
, . oavc i Ethanol(g/L)
Envia un mensaje al operador de la planta
ici itra R Refrigeracion
para adicionar las fuentes de nitrégeno - — Refrig oredice calidad.
(tiempo y cantidad). Actuia si hay desviaciones.

m TK ‘ AgroBank




—_——— Ventajas esperadas de DTwine

®
®

Seleccidn automatica del in6culo/cepa @

Perfil 6ptimo de temperatura &li

Diseiio nutricion (nitrogenada)

Optimizacion en tiempo real @

Apoyo ala
Eficiencia @ decision;
energética = automatizacion

Reduccion

“ Mejor perfil
contenido etanol v aromatico

TK ‘ AgroBank
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