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Abstract

Simulation of Gases in Fruit Cold Storage Chambers: Nowadays there is an increasing use of low
Oxygen (LO)} and ultra low Oxygen (ULO) atmospheres for long term cold storage of fruits. Some
physiological disorders associated with these postharvest technologies point to the presence of small
spatial gradients in gas concentration as the major cause. However, it is extremely difficult to perform
experimental tests measuring spatial gas pradients with sufficient resolution. In this study a spatio-
temporal gas simulation software has been developed as a decision tool with the aim to evaluate various
stowage and fruit conditions, as well as containers design.
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1. Introduccion

Actualmente se conoce el beneficio derivado de la tecnologia de conservacién en
atmdsferas de bajo oxigeno en el caso de diversas variedades de frutas y hortalizas
frescas (Herrero y Guardia, 1991). Existe una accién del bajo nivel de oxigeno sobre la
intensidad respiratoria y la produccién de etileno de los frutos, la cual ralentiza su
proceso de maduracién y permite un mejor mantenimiento de las caracteristicas de
calidad y un buen conirol de algunas fisiopatias como ¢l escaldado superficial. Las
alteraciones fisicldgicas constituyen un problema de interés tanto ccondmico como
cientifico. En condiciones de bajo oxigeno (Low Oxygen, LO) y ultra bajo oxigeno
{Ultra Low Oxygen ULQ) pequefios gradientes espaciales en la concentracion del Oy y
del CO; pueden ser determinantes en la aparicién de dafios al producto durante la
frigoconservacién, y quizas de ahi el carcter erritico de su aparicidn en cimaras
comerciales.

La simulacién de fendmenos espacio-temporales es todavia hoy una asignatura
pendiente en las herramientas de computacion, debido a su extremada complejidad
cuando se expresa en términos de ecuaciones algebraicas. Es posible, como alternativa
innovadora, emplear una técnica denominada autématas celulares {Cellular Automata,
CA). Los CA son modelos de simulacién discretos basados en la disposicién de células
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Hasta aqui quedan expresadas las reglas empleadas por el modelo LGCA para el
movimiente de particulas gaseosas en un medio homogéneo en términos de difusion
pura. Sin embargo, en el movimiento de gases es interesante incluir otros fenémenos
como la colisién de particulas gaseosas o la agitacion molecular. La colisién de
particulas en un modelo LGCA se efecttia a nivel intra-celda. Sélo se considera colisién
en los casos en que las celdas contengan dos particulas. Los posibles resultados se
consideran bajo la hipétesis de conservacion del momento de las particulas. El
modelado de la agitacidon molecular, en cambio, implica que una particula pueda
modificar su trayectoria debido a su estado de vibracion. En modelos LGCA este
fenémeno sélo se contempla a nivel intra-celda cuando la celda contenga una vinica

particula,

3.2, Definicién de dominios en el modelo espacial

A la hora de simular el almacenamiento de frutos en camaras frigorificas hay que definir
tanto el medio poroso (gas) como el continente (recipiente y paredes de la camara) y la
fruta. El software desarmrollado dispone de una herramienta de dibujo que permite de
forma sencilla definir en la pantalia los distintos dominios: aire, continente y piel. La
definicién de la escala en la ventana de simulacién permite estimar el volumen
correspondiente a un pixel {voxel, ul), asi como el peso y la superficie externa de los
frutos. Este hecho va a favorecer la individualizacion de los frutos a partir de datos
fisioldgicos generales expresados por kilo de peso fresco.

Los continentes son por definicidn medios impermeables. Este hecho implica que toda
celda espacial identificada como continente permanece vacia indefinidamente. Toda
particula que intente penetrar en una celda definida como continente saldra rebotada con
angulo igual al de incidencia. Se han caracterizado todas las posibles transiciones en una
tabla de consulta empleada internamente por el programa de simulacién. La fiuta se ha
modelizade como combinacidn de dos tipos de medios: epidermis o piel (contomo o
perimetro del fruto), y pulpa (interior del fruto). La picl es un medio poroso y como tal
exhibe propiedades similares a las celdas de aire (gas). El aspecto que diferencia las
celdas de aire y las de piel es que en éstas ultimas tienen lugar procesos metabolicos
como son la transpiracion y respiracién del fruto, asi como la emisién de etileno (ver
apartado 3.3). En cuanto a la pulpa, ésta se ha definido como impermeable y por tanto
muestra las mismas propiedades que los recipientes.

3.3. Modelos cinético-moleculares de gases

Modelo psicrométrico del aire: Existe un procedimiento normalizado para ¢l calculo
de datos psicrométricos (ASAE —American Society of Agricultural Engineering-, 1984)
segin cl cual la proporcién de agua en el aire (H, g de vapor/kg aire seco) es funcidn de
la temperature (T, °K), la presion atmosférica (Paum, N/m?) y 1a humedad relativa (HR,
%). En nuestro caso, conocidas las densidades del aire y del vapor de agua es posible
derivar la proporcién volumétrica inicial de vapor de agua y de ahi el nimero de
particulas de vapor de agua en la ventana de simulacién. El mimero de particulas de
vapor de agua sc it modificando con la transpiracién de los frutos, de manera que en
cada actualizacion de ticmpo habrd de recalcularse de forma inversa H, y HR. La
presion atmosiérica (P} s¢ verd modificada siempre que varic el ndmero de particulas
do gas en un recipienie de volumen y temperatura constante segiin la teorfa cinético-

o celdas idénticas, cada una con un nimero finito de estados posibles. Para simplificar
la construceion de modelos CA cuando se desea establecer principios de conservacién
s¢ ha ideado un tipo especifico: Autémata Celular de Gases en Reticulo (Lattice Gas
Cellular Automata, LGCA). Este modelo en el limite macroscépico lleva a la ecuacién
de Navier-Stokes cuando el reticulo (Lattice) posee suficiente simetria (vecindario
hexagonal en simulaciones de 2 dimensiones, Wolf-Gladrow, 2000).

2, Objetivos

Desarrollo de un modelo de simulacién espacio-temporal para recintos cerrados, de la
produccion de compuestos volatiles (etileno fundamentalmente), asi como de la
modificacién de la composicion atmosférica (0, COz y vapor de agua) derivada de la
actividad fisioldgica (respiracién y transpiracién) de los frutos, Deber4 posibilitar la
evaluacién de nuevos disefios para contenedores v grados de estiba.

3. Meétodos

La simulacién de gases en cdmaras de almacenamiento de fruta incluye distintas fases
de modelizacién: 1) difusién espacial de los gases y propiedades de los medios, 2)
pswt_'ometn’a del aire, y 3) fendmenos fisioldgicos de los frutos (transpiracidn,
respiracion y emisiéa de etileno).

3.1. Modelo espacial LGCA de difusién de gases

En nuestro caso, se desea modelar el movimiento de cuatro gases: oxigeno, diéxido de
carbono, vapor de agua y etileno, por lo que se ha optado por efectuar cuatro
representaciones espaciales correspondientes a cada una de dichas especies quimicas.
Estas representaciones estan vinculadas entre si dado que €l modelo cinético molecular
subyacente asi lo exige (véase apartado 3.3).

Los LGCA (Lattice Gas Cellular Automata) son modelos espacio temporales en los que
el espacio se encuentra discretizado en una red de celdas. Para la simulacién del
moyimiento de gases en dos dimensiones debe emplearse un teselado hexagonal, es
dem_r, el espacio se define a partir de un conjunto de tridngulos equiliteros en cuyos
vértices se sitian las celdas. Cada celda tiene seis vecinos con los que puede
intercambiar particulas. Por otra parte, dentro de cada celda puede coexistir un méaximo
de siete particulas con posiciones fijas. La visualizacién del espacio se realiza otorgando
a cada celda un valor de intensidad luminosa que caracterice el nimero total do
particulas por celda (0 a 7 particulas).

El modelo LGCA establece que el movimiento se produzca a espacios de tiempo
diseretos ¥ en dos fases: movimiento dentro de una celda e intercanbio con 1as celdas
vecinas. Todas las celdas se actualizan simultaneamente en la red. Este criterio permile
un movimiento lineal de las particulas, isotrépico en las seis direcciones del espacio, La
visualizacién de los cambios debe producirse para un instante completo de tiempo, cs
decir, una vez producido el movimicnto dentro y entre celdas.



Establecimiento de la situacion inicial de la atmésfera: a partir de la proporcién
volumétrica de cada gas (oxigeno, diéxido de carbono, vapor de agua y etileno) se
establece el nfimero de particulas aleatorizando su localizacion en la ventana de
simulacion.

Asociacion de probabilidades a las tasas de transpiracién, de respiraciéon y de
emisién de etileno indicadas en los apartados anterieres: para el ciiculo de las
probabilidades es preciso introducir un concepto denominado frecuencia de
actualizacién (freq, h™') que permite aplicar una resolucién temporal diferente a los
fenémenos fisioldgicos (transpiracién, respiracién y emisién de etileno) respecto al
empleado en la difusién de gases (s’!, equivalente a un coeficiente de difusién del orden
de 10® m%s ). A su vez dado que las tasas volumétrica de transpiracién y respiracién
suelen ser del orden de cientos de veces superior a la tasa volumétrica de emisién de
etileno, resulta conveniente emplear frecuencias distintas para ambos sucesos. Comto
norma general wna frecuencia de 360 h™' es adecuada para simular el proceso de
transpiracién respiracidn, mientras que una frecuencia de 2 h' resulta adecuada para
simular 1a emision de etileno.

El cilculo de 1a probabilidad (P} de emisidn de particulas por fiuto asociada a una
determinada tasa voluméirica puede derivarse de forma sencilla de acuerdo con la
expresion matemdtica citada a continuacion. Este principio es valido tanto para la
transpiracion como para la emisidn de etileno.
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in el caso de 1a respiracidén podria emplearse asimismo esta premisa, sin embargo,
parece mas correcto enfocar €l proceso de transformacidn de oxigeno en didxido de
carbono como dependiente del mimero de colisiones de particulas de oxigeno (Nc)
sobre la superficie de la piel, viéndose la expresién anterior transformada ligeramente.
Una vez determinadas las probabilidades de transpiracidn, emisién y respiracidn
podemos efectuar Ia discretizacidén de los modelos cinético moleculares.

Proceso discreto de transpiracién-respiracién: para cada instante en ¢l que se cumpla
un fapso de tiempo igual a la frecuencia de transpiracion respiracion tendremos:

part oxigeno en la piel }}

ACO, (n® particulas) = redondear (£, e, X NC
Jruto

ACL{(n® particulas) = ~ACO, (n° particulas)

Avapor agua(n® particulas) = redondear (F, . iscisn ® M]

Sfruto
Donde Prexpiracion ¥ Prranspiracion Tefiere respectivamente a las probabilidades de respiracion
y de transpiracién deducidas en el apartado anterior; la funcién de redondeo estd
programada como un proceso cstocastico, Con estos valores podemos determinar de
nnevo la Presién atmoslérica, v la humedad relativa de acuerdo con lo expresado en el
midelo psicrométrico, asl como la pérdida total de agua por iranspiracion.

molecular de los gases (Morcillo,1984). Por estc motivo este parimetro ha de ser
recalculado, y afecta a las variables psicrométricas.

Modelo de transpiracién-respiracién: la transpiracién es la pérdida de agua de los
frutos. El motor del movimiento del agua en comportamientos separados por una
membrana semipermeable es la diferencia en el potencial de agua entre el fiuto vy el
ambiente (Nobel, 1984). El potencial de agua en el fruto (yguw,) es asimilable a su
potencial osmoético (y.), mientras que el potencial de agua en el ambiente (yq) es
funcion fundamentalmente de la humedad relativa. La tasa de franspiracién (Trmol,
moles/kg h) depende de los potenciales de agua ya mencionados (W, v Wo, N'm® 6
Pa), de la sugerﬁcie externa de fruto (A, m?), y del coeficiente de transferencia de masa
(h, moles/m” Pa s). Conocida la tasa de transpiracién en moles (Trmol}, es posible
derivar la tasa de transpiracién volumétrica (Trvel, ul/h) a partir de la ecuacién de los
gases perfectos. La tasa de transpiracién ha de ser actualizada en cada instante de
tiempo dado que el potencial de agua del frutc y la humedad relativa del ambiente
varian, La transformacion de la tasa de transpiracién en probabilidad de emisién de
particulas de vapor de agua se contempla en el apartado 3.4.

La respiracién es una reaccidn metabdlica que viene definida por la siguiente expresion
estequiométrica: C.H,,0; +60, — 6CO, +6H,0. La tasa de respiracién en el ambito
de la postcosecha se expresa en términos de preduccién de didxido de carbono (mi/kg h)
y puede oscilar entre 3 y 30 ml/kg h segin el estado de madurez y la temperatura (datos
de la Universidad de California, http://postharvest.ucdavis.edw/), por ello es de vital
interés poder caracterizar el estado fisiolégico fruto a fruto en una simulacién.
Conociendo o estimando el peso del fruto es posible derivar la tasa de emision en
ml/fruto h. Este modelo estequiométrico permite el calculo de la variacién del ndmero
de moles de hexosa (H) y de agua del fruto (W) fundamentales en la determinacidn del
potencial de agua del fruto. La conversion de la tasa de respiracidn en una probabilidad
de emisién de particulas estd expresada en el apartado 3.4,

Modelo de emisidén de etileno: en el ambito de la postcosecha, la tasa de produccion de
etileno se expresa en microlitros por kilo de peso fresco de fruta y hora (ul/kgh). Este
valor que oscila entre 1 y 150 (ul/kgh) segiin el estado fisioldgico v la temperatura de
almacenamiento (datos de la Universidad de California). Estos valores pueden
transformarse en una tasa de emisién por fruto conociendo o estimando el peso de los
mismos. La tasa de emisién de etileno se transforma en probabilidad de emision de
particulas en ¢l apartado 3.4.

3.4. Procesos estocasticos en Ia modelizacién de gases

Dado que los LGCA son modelos espacio-temporales discretos es imprescindible
cuantizar; 1) la situacién atmosférica inicial, v 2) los modelos expresados en los
apartados anteriores. Este hecho implica la existencia de una unidad minima de gas
{particula), que se emitird o consumird con una determinada probabilidad segin el
proceso fisiolégico caracterizado, ¥ que se desplazara posteriormente de acuerdo con el
fendmeno de difusion.


http://postharvest.ucdavis.edu/

Proceso discreto de emision de etileno: para cada instante en el que se cumpla un
lapso de tiempo igual a la frecuencia de emision tendremos:
particulas piel ;
fruio
Pnision tefiere a la probabilidad de emisidn de etileno deducida en el apartado anterior.

Aelileno (n° particulas) = redondear ( Pemisionx N (

4. Resultados y discusion

Se ha desarrollado en Visualbasic 6.0 un software de simulacion bajo las premisas

expresadas en el apartado 3. La Figura 1 muestra un ejemplo de simulacién. En el
momento actual este software esta en proceso de validacion experimental.

CO; final

vapor |-I3 inici vapor H,O final
Figura 1. Inicio y fin de simulacion (0-1800s) partiendo de atmosfera normal (20°C,

L0%HR, 20% 0>, 0.03% CO4) con frulos de igual estado fisiologico (solidos
solubles: 12°Brix, respiracion. 20 miCOx'kg h, emision etileno: 80ulikg h). Didxido
de carbono (arriba), y vapor de agua (abajo).
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