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RESUMO

Efetua~se neste trabalho a modelagem de wuma coluna de
destilagio de alta pureza utilizada na indastiria de semicondutores
visando a cblencio de um ambiente adequado & anslise de algoriimos
de controle adaptativo. As equagfes e interrelacicnamentos do
processco s3c selecionados de maneira a garantir o aparecimentc das
complexidades ( ganhos, constantes de tempo e atrasos com variagio
nio-linear> ger ando Um algoritmo precisc, robusto .
computacionalmente eficiente. Para solugBo das equagBes diferenciais
do processo foram utilizados métodos de Runge—-Kuita Diagonalmente

Implicitos com estabilidades A e S garantindo resultados estaveis,

A performance de diversos algoritmos de controle adaptativo foi
entZo avaliada para rejeigZo de carga e rastreamento de referéncia.
Foram implementados algoritmos adaptativos linesres (variancia

minima, alocagHo de polos, preditivo e Ydeadbeal> e nio-linear.

Efetucou—se finalmente a obimizagic em estado estacionaric do
processo utilizande uma fungfo objetivoe gue expressa as perdas
existentes e o cusio energético associado a um delerminado estado. A
minimizacio desta fungco & efetuada através do algoritmo das
coordenadas c<ciclicas, associado & um algoritmo especifico para

solucio das restrigcdes de igualdade.



~ABSTRACT

The modelling of a high-purity distillation column utilized in
the semiconductor industry is realized giwving an adequate
enviromment for adaptive control algorithms analysis. The model
contains all the complexities of the real process ( gain, time
constants and dead time that change nonlinearly) but is simple,
robust and computacionally efficient. For solving the stiff
diffferential equations of the process the Diagonally Implicit '
Runge-Kutta Formulae with A and S stability has been utilized.

The performance of several adaptive control algorithms has been
evaluated for load rejection and setpoint tracking. It was
implemented several linear algorithms < mi ni mun variance,

pole-placement, generalized predictive and deadbeat? and a nonlinear

one.

The stedy-state olimization of the process was Lhen realized. A
objective function tha express the material losses and utilities
cost has been minimized through the ciclic coordinates algorithm
associated with technigques for solving the oporational restrictions .

of the process.
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%

CAPITULO 1 - CONSIDERACOES INICIAIS

1.1 - Introdugdo

A presente tese de doutoramento tem como objeto de estudo a
model agem, controle adaptativo e otimizag3io de wuma classe de

processos com caracteristicas n¥o~lineares e comportamento dindmico

complexo : colunas de destilag3o para obtengZo de compostos de alta
pureza. Dentre esta classe nosso estudo abordou um particular
processo : as colunas de destilag¢g¥o utilizadas no processo de

obtenclc do silicio pelicristalino de grau eletrdnico, material este

fundamental na moderna indGstria microeletrdnica.

Varias raz®Ses mobtivaram esta escolha; uma melhor visio do
problema, em suas origens e complexidades pode ser obtida a partir
da colocag¥o, ainda que de forma extremamente sumiria, do processo
de obteng3c e purificagfio do silicio peolicristalino de grau
eletrénico. Para tal vamos nos reportar a Figura 1.1 que apresenta
um fluxo esquematico desta purificagio. O processco se inicia com a
reac¥o, em alta temperatura ( cerca de 300 ¢C) do silicio de grau‘
metalurgico ¢ pureza tipica de 98,5% > com o Cloreto de Hidrogénio
anidro ¢ pureza tipica de 99,9 % D em um reator de leito fluidizado,
reacfc esta que produz, em condig¢Bes normais, uma mistura de BOX de
Triclorosilanc C SiHClB) e 20% de Tetracloreto de Silicio, além de

tragos de uma série de oulros compostos.
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DESTILACAD ; ESQUEMATICO REALIMENTACRG : EBOUE MATICO
] IMPUREZAS : r
BAIXO POMTO i \
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Figura 1.1 - Processo de obtengl3o do silicio-poli (esguemidticod

Si + HC1 @ —2 ., SiHCI + SiCl + H o+ ...
m 3 & z

™

A mistura de Clorosilanos, dado ¢ baixo ponto de ebuliclSoc de

=eus dois componentes bisicos (¢ 31,80 para o SiHC’ia e 57,58<:C para o

Si{:léb ¢ separada mediante destilacfo fracionadsa wvisande obiter o
SiHClg com pureza minima de 0,998 em fracfc molar. Esta separac3o e
purificagio ocorre em um conjunto de colunas de destilacHo
interligadas (geralmentie B ou 72 representadas esguematicamente na

Figura 1.1 por duas colunas separande as fracBes leves o pesadas,

respectivamnenite.

sici DESTILAGAC SiHEL + sicl

SiHCT
BUOG, D56 )

BIBCE%e)

© produts obtido, SiHClﬁ, de grau eletrdnico, reage., em [ase
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vapor, com o Hidrogénio , também de grau eletrénico ( pureza tipica
de 90,00 20 em um reator de deposiglEc apropriado -gerandc como
resultade final o silicic policristalino de grau el etrénico com

pureza minima de 82,8088% .

SiHCL + H > Si O+ SiHC1L + S|iCl 4+ Cl_ o+ ...
m 8 n o2 poli # “ 2

Este material sofre a seguir um processamento mecanico
apropriado (fusfo e puxamento em fornos Czochralski ou refinc zonald
visando aobter ¢ monocristal utilizado na confecgfio dos circuitos
integrados; esta etapa do processamento, contude, ja se encontra
fora de nossa Aarea de interesse e vamos nos restr:i.ngir ao fluxo

constante da Figura 1.1.

Dois aspectos fundamentais ligados a4 este processamento podem

ser listados

1) a obtengfo de um material final ( silicio-poli 2 que
satisfaca aos severos requisitos de qualidade exigidos pela
industria eletrénica depende, fundamentalmente, da obtencao,
manutengac e repetibilidade do grau de pureza do
triclorosilanc que vai alimentar o reator de deposig3io. Esta
suposigio, obviamentie, parte do pressuposto que os efl uentes
situados fora dos limites de |bateria satisfazem aos

- requisitos impostos pelo controle da qualidade.

2> a rentabilidade proporcionada pelo processo, para uma escala
minima de produsfc [Gomes,1086a,bl depende fundamentalmente
de wuma correta realimentacsic dos efluentes do reator de
deposicio no processo de destilagBo [Gomes, 1985] ‘evitando o
aparecimento de ' rejeitos e reaproveitande os clorosilanos

medi ante adequada opgSc tecnocldgica.

Estes itens colocam duas necessidades que, embora inseridas ne

mesmo processo, podem ser separadas para efeitos de anadlise e que
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vieram a constituir o tema de nosso trabalho :
- estabelecimento de uma adequada politica -de controle para as
colunas de destilagio ﬁé alta pureza existentes no processo,
que possa garantir a manutengiio dos requisi tos de pureza
estabelecidos, mediante o desenvolvimento de algoritmos de

controle robustos, com capacidade de rejeiglio de carga e

rastreamento de referéncia.

- estabelecimento de uma politica de operagioc otima para o©
processo, mais especificamente para o sistema de realimentag¥o
dos efluentes do reator que garantam economicidade ao processo
nic sé em condi¢cSes normais de funci onamento, mas
principal mente né ocorréncia de alteragBes de mercado, quer no
tocante aos valores dos produtos e custo dos insumos, quer no

tocante As quantidades e qualidades demandadas.

Efetuamos, inicialmente, um estudo abrangendc estes dois
assuntos procurande verificar seu estado~da-arte, as pesquisas em
andamento na Area e as aplicagSes existentes buscando nortear nossos
trabalhos em continuidade Aas solugBes Jj& preconizadas esou

implementadas antericrmente. Analisaremos a seguir cada um destes

tédpicos.

1.2 - Controle das colunas de destilacio de alta pureza

Para maior facilidade no entendimento dos termos e analises
deste capitulco apresentaremos uma explicagio
sucinta da operacio de uma coluna de destilaco binaria
convencional € Figura 1.2 3; um entendimento mais detalhado podera
ser obtideo quando da estude de sua model agem (Capitulo 2 0. Medianle
o fornecimento de determinada quantidade de energia -— Qb ~ & base da
coluna s¥oc gerados vapores, o©os dquals passando através de diversos

estagios de contate alcangam o topo da coluna, onde s3o condensados,



&
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t.r.at,al ou parcialmente., Parte do material condensadc, do qual consta
uma frac;ﬁo x, do componente mais volatil, é retirado como destilado
-~ D ~ @ parte retorna ac interior da coluna na forma de refluxo
liquido - R —-. A alimenta¢Zio F, contendo uma frag3o x_ dp compenente
mais +volAtil & inserida no westigioc de alimentag3o, situado
geralmente em um pontoc médio da coluna. Parte do material é retirado
através da wvazZo na base - B —, na qual consta uma frag3o X, do
componente mais wvolétil. © enfoque geral de controle para este
processo consiste em garantir que a composicfio das vazdes terminais
an » X ou ambos) satisfacam a requisitos de purezas estabelecidos

para a destilacao.

O controle das colunas de destilaglo consti tui um dos mais
estudados temas dentro da Area de controle de processos. Uma idéia
dos trabalhos efetuados nesta &rea pode ser obtida em 'surveys”
existentes sobre o tema [McAvoy,1986; Tolliver,10801, nos diversos
livros especificos socbre o ‘assuntoc [Nisenfeld,1983; Shinskey,1984;
Rademaker,18758] ou nas diversas teses de mesirado e doutorado

existentes sobre © tema ([Wood,1973 ; Wong,19885, Fuentes,1083;

— alimentagdo, moles/h

~ vazdo de vapor,moles/n

F

v

R - taxa de reﬂuxo: -

B - vazdo na bese’:imtas/h
D

— vazdo no topo, moles/h

. Q) energia na base, Mcal/h
a 8 ' Q_- energia no destilado, Mcal/h

Figura 1.2 - Coluna de destilacBo tipica

Economopoulos , 1978 ; Shunta,1972; Foss,1983; Stathaki,188%5; Hu,1972;
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Beaverstock,1973 e outrosl. Este interesse sobre © itema deriva das
complexas caracteristicas apresentadas pelas colunas de destilagio ,

entre as quais as de maior interesse para a angenhari# de controle

s3o

- Carater nZco-linear : o comportamento dindmico das colunas de
destilagioc apresenta caraclteristicas nio-lineares (ver (Capitulo
=), varilantes n3o somente com as condigBes nominals de operagio
para uma mesma coluna, mas de uma coluna para ouitra, dependendo

das propriedades dos composticos sendo destilados e do projeto da

coluna.

~ Carater multivari dvel 1 colunas de destilag3oe apresentam
multiplas entradas e saidas, cuja combinagic permite a dbtenqﬁo
de estratégias diversificadas para seu controle . Ainda que
utilizadas em cariter monovariével, estas diversas entradas e
saidas do processc permitem a adog3oc de malhas maltiplas cuja
escolha adeguada constitui objeto de interminavel discussZo na

literatura [veja-se, p. exemplo, MacCune,1973; Shinskey,1881;

McAvoy,1981 ; Waller,1988a,b; Skogestad, 1987 Wood, 19732 e
outrosl
- Atrasos wvariéveis : dependendo da particular concepgfo

adotada parza a malha de contreole, o atraso entre as entradas do
processo e suas saidas apresenta variages, ndo sd para colunas
diversas, mas inclusive para a mesma coluna em diferentes

condi¢Bes operacionais.

— Dinamicas diferenciadas : devido aco deslocamentc de material
no interior da coluna e &z interacBes térmicas entre os
compostos, presentes em duas fases ( liguida e wvapor O,
diferentes constantes de tempo podem ser associadas ao

processo, dependendo da malha especifica considerada (exemplo,

bal ango de massa ou balango energélicod,

- Ganho variavel : © ganho do processo, considerade como a
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altierac¥o percentual na variivel de saida para uma variagio na
entrada do processo nfo s& ¢ varidvel, como ainda © & com
caracteristicas n¥oc~lineares. Esta forma de variaglSic pode ainda
se alterar n¥oc sé de uma coluna para outra como ainda para a

mesma coluna, para condigBes operacionais diversas.

-~ DinAmica Assimétrica : a forma @ tempo de resposta da saida
do processo, para uma alteragfio positiva de wuma variavel de
entrada, podem ser completamente diversos para a mesma
perturbagiio, quando aplicada com a mesma magnitude porém em
sentido contrario. Esta nZo-~linearidade especifica, apresentada
pelas c¢olunas de destilagfo, ¢ denominada geralmente como

din&mica assimétrica.

Estas caracteristicas listadas, embora n3lo esgotem a lista de
complexidades apresentadas pelas colunas de destilagdoc servem como
uma ilustrag¥o das dificuldades existenites para o estabelecimento de
uma adequada politica de controle, que mantenha as variaveis de
saida dentre de limites especificados, na océrrénci a de perturbagfes

aexternas.

As colunas de destilagZo de alta pureza constituem uma classe
especifica dentro deste espectro tragado. Tal especificidade deriva
do fatoc que algumas das complexidades acima listadas tendem a ser
agucadas quando a regific de operagic da coluna se desloca para
regiBes da alta pureza. Mountiziaris [Mountiziaris,1988] sugere,
para .efeitos didaticos, dividir as colunas de destilagio, no tocante

A& complexidade de seu controle em trés calegorias

~Colunas de baixa pureza : exibem geralmente um comportamento
préxime a um processo linear . Esta classe de colunas abrange

sistemas com pureza do destilade atingindo a faixa de 0,90 em

fragfo molar.

~Colunas de média pureza : apresentam ganhos com variagdo
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nZ¥o—-linear, mas a wvariag¢Bo das constantes dé tempo e dos
atrasos nZo ¢é t¥o acentuada quante o© ganhd. A composig3o
terminal do destilado para estes casos se situa na faixa de até

0,89 em fragio molaré

~Colunas de alta pureza : para esiLe casc pode—se considerar que
os ganhos, as constantes de tempo e os atrasos variam
nIo-linearmente. Para estes sistemas a composigZo terminal se

situa na faixa de 0,899 em fracio molar.

Apesar destas importantes caracteristicas apresentadas pelas
colunas de destilac®o de alta—pureza para a area de conirole um fato
curiocsoc ¢ que existe um numero reduzido de trabalhos publicados na
Area. O grupoc mais aiuante nesta Area se localiza na Universidade de
Leihigh, em Bethlehem, Pennsylvania, com o principal pesquisador da
Area sendo William L. Luyben, que participa praticamente de todos os
trabalhos importantes publicados sobre o tema. Esta auséncia de um
maior interesse por esta classe de processos & assinalada por Luyben
{Fuentes,10831 que estranha o fato, quando se considera que esta
colunas possuem destacada importéncia industrial . Apds uma busca na
literatura conseguimos localizar somente os artigos tratando

especificamente do tema que sdo comentados a seguir.

Boyd [Boyd,1875]1 implementou um controle regulatdric para uma
coluna de destilacfo industrial em Trieste, It&lia, utilizada para
separacio de benzeno-tolueno com purezas terminais na faixa de B0
ppm (partes por milhiEo). Boyd tentou tirar proveito do perfil
térmico especifico da coluna, utilizando como variavel de saida ©
valor diferencial das temperaturas de 4 estigios distintos do
processo, considerados dois a dois & como variivel de contreole a
vazio do destilado no topo da coluna. Os resultados reportados siHo
de um bom desempenho da concepgHo utilizada, apesar de problemas de
sintonia devido ao alto ganho da malha, que foli implementada com um

controlador PI convencional.

Fuenlies [Fuentes,1083] realizou um estudo um pouco mails




CAPITULO 1 « CONSIDERAQOES INICIAIS ) - 8

abrangenite do tema analizande a influencia de fatores tais como
vélatiliﬁade relativa, pureza dos produtos, efeitc do atraso
introduzido pelo sistema de amostragem no ccmport.amntd dindmico de
colunas de alta pureza, assinalando a existéncia de respostas
altamente n¥o-~lineares para o sistema. Foli ainda testado wuma
concepgiio de controle monovariavel utilizando um controlador PI em

cascata com a temperatura de um estagio intermediaric da coluna.

Georgiou [ Georgicu,1088] implementou uma concepgio
multivarisvel do Controle com Matriz Dinamica de Cutler
[Cutler,1980] para colunas com diferentes graus de pureza. Georgiocu
assinala gque © controle para a coluna de altissima-pureza sé foi
possivel apds efetuar-se uma transformagc3o n¥o-linear na wvariivel
medida C(utilizag83io do logaritmo natural da saida desviada do
processo); sem esta transformagfo o ~controle desestabilizou o

processo.

Mountiziariz [Mountiziaris,1i988], baseadc na concepglc da
Matriz de Ganho Relativo ( " RGA - Relative Gain Array
introduzido por Shinskey [Shinskey,1984] e no conceito de Indice
Estatico de Resiliéncia C " SRI ~ Static Resiliency Index " D , uma

extensfico do Indice de Resiliéncia de Morari € "MRI = Morari
Resiliency Index "D [ Grosdidier, 1985] implementou uma concepcioc de
controle nIEo—linear multiivariavel » Sintetizado airavés do uso

hierarquico das condi¢@es de projeto (RGA, SRID em regime da coluna.

Cutros artigos localizados, embora facam referéncia & colunas
de alta pureza [Skogestad,1987b,c) trabalham na realidade com
colunas puras cémposig:ﬁo de 0,99 em fragdo molar 2, ndo chegando &
regifioc de alta pureza. Outros artigos localizados, embora wutilizem
colunas de alta pureza nio o fazem sob o enfogque de controle
[Shunta,1678]. Uma concepgfio de controle especifica para o problema
de ciclo-limite gerado por c¢olunas puras com alta volatilidade
reiativa pode ainda ser encontrada em Luyben {Luyben, 1971,19721. Ha

asginalado na literatura uma tese de Doutoramenioc na Universidade de
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Leihigh [Chiang,1888] que, pelas informag@es da literatura,
trabalhou também com sistema de controle utilizando cascata
composigfostemperatura .para colunas de alta-pureza ', mas n¥o
conseguimos, infelizmente, ter acessc a seu tr abalho. Finalmente ha
um trabalhe de Luyben [Luyben,1887] que propSe uma metodologia
especifica para o levantamento de fungBes de transferéncia para

colunas de alta pureza.

Desta breve anilise podem ser extraidas as seguintes

conclusBes :

1> As colunas de destila¢3o de alta pureza, objeto de nosso
trabalho, que constituem uma importante classe de processos
para a engenharia de controle , receberam a atencioc somente de
alguns poucos, embora altamente , qualificados, pesquisadores,
constituinde um tema ainda em aberto para pesquisas e
implementagdes de algoritmos variados de controle,

principalmente as vers@es adaptativas.

2 As técnicas de controle adaptative . tal como conceituadas e
utilizadas neste trabalho - ver capitulc £ =~ embora venham
sendo aplicadas em diversas colunas de destilaglc nidoc foram
ainda aplicadas e testadas nas colunas de destilagdo de alta
pureza, processs este com caraclteristicas e complexi dades

especificas.

3) N¥o conseguimos localizar referencias 2 implementagio da
mais recente concepcioc de controle adaptative, o Controle
Preditivo Generalizado, na formulag¢iic desenvolvida pelo grupe
de Oxdford [Clarke,1987a,bl, quer péra colunas de baixa, média
ou alta-pureza, concepsfo  esta implementada no presente
trabalho; idéntico comentério pode ser também efetuade para o
controlador adaptative com alocagBo de polos na formul agdo
CARIMA C"Controlled Auto-Regressive Integrated Moving
Average'”) ou para o© Controlador Adapt ativo com bLempo de

estabilizacZo finito ("Deadbeat Controller™>l Matko,19841].
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Baéeaé; : héétas fatos optamos por reali zér un; Iu. estudo abrangendo
uma .analise da performance dos control adores | adaptativos
auto-ajustaveis para o controle das colunas de destilagfio de alta
pureza, assuntoc este, como Jja mencionado, ainda inexplorade. Como
nosso interesse reside em um sistema particular , ne caso as colunas
de alta pur eza integrantes do processo de obtenciio do silicio
policristalino de grau eletrédniceo, as mesmas foram projetadas
vigsande simular, da mel hor maneira possivel, as condi ¢Ses
industriais existentes para esite processo. Toddos - os  dados
disponiveis, no tocante as condigBes industiriais e aos compostos

envolvidos foram utilizados em seu projeto [Gomes,108%5].

O primeiro problema concreto surgido, ao iniciarmos os nossos
estudos, se relacionou com o seguinte item : comoc simular
adequadamente a di n;mi ca deste complexo processo, para que seu
comportamento pudesse ser caracterizade e a performance dos

algoritmos de contrele adaptativeo avaliada, visto que inexistiem tais

colunas no pais. Para implementagZo da uUnica solugBo possivel - a
simulacioc em computador digital - tornava—-se necessaric efetuar a
model agem do Drocesso, uma vez e inexdstia qual gquer

infra-estrutura anterior relativa aoc assuntoc gque pudesse ser
aproveitada. Tornou-se necessario, portanto, como primeiro . passo
para inicic dos tirabalhos, realizar wuma modelagem adequada das
colunas de destilacio de alta pureza gerando um modelo dinamico
niZo—-linear que fornecesse um ambiente adequado para dimplementagiic e
avaliag8o da performance dos diversos algoritmos adaptativos a serem

implementados.

O desenvolvimento dos trabalhos de modelagem levantou ouira
quest3c concreta associada & solugioc das equagcSes diferenciais do
processo, equacdes estas que apresentam um elevado grau de rigidez
numérica ( "stiffness ratio'), exiginde © concurse de métodos de
integracio implicitos A ou S-estéveis, que garantam um compromissc
entre estabilidade e precis3o dos resultados, associados & um baixe

esfor¢e computacional. Neste item também verificamos que, embora
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axistam diversos estudos sobre o ﬁesempenho da métoedos numéricos de

integr-ax;:zo para sol uq:ﬁo das ?equac;ses diferanci ais 'de colunas de
destilag¥o, ~os mesmos nio ,abrar:gem as colunas de altawpur-eza, onde
existe um:acirramento i;la.s condigBes de rigidez numérica associado 2
- necessidade de alta precisfo dos resultados, condigdes estas que
devem ser analizadas levando-se em conta a elevada dimens3oc das
equacBes diferenciais de uma coluna, que wexigem o© emprego dos
-mésd mos incrementos de integragio possiveis. Efetuamos,
relativamente a este item, o estudo de uma classe de metodos
implicitos particularmente adequada ao presente casc : oS Métodos de
Runge-Kutta Diagonalmente ImplicitosC("DIRK - Diagcnaliy Implicit
Runge-Kutta"d que , dada a particular formulagfio das equagSes das
colunas de destilacBo, apresentam uma série de vantagens. Foram
implementados os - mé&todos DIRK de terceira ordem em dois e | trés
estagios, A~ e S—-estiveis, este Gltimo com controle local de erro e
Lambém o métodae de Liniger-Willhoughby, de primeira ordem,
A~estavel, com ajuste automiatico de ponderacgio.

As caracteristicas dindmicas do sistema foram avaliadas
buscando verificar aspectos como nSo-linearidades, ganho do processo
para diferentes perturbag@es, atrasos e outros mais, além de uma
avaliag%o do desempenho dos diversos . métodos de i ntegragic no

tocante & precisio e esforgo computacional.

A etapa seguinte consistiu, finalmente, na implementagic dos

diversos algoritmos adaptativos para controle da coluna, tendo sido

implement.ado

~ controlador adaptative auto-ajustével linear

- controlador adaptative auto-ajustavel linear com alocaglo de

polos.
- control ador adaptative auto-ajustiavel ndo-linear
- controlador preditivo generalizado

- controlador com tempo de estabilizagBo finito e "deadbeat™.

Estas implementa¢Bes utilizaram diferentes formulag@es : oS
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- controladores nio-linear = de tempo fi ni t o o jelo
uposi cionalc "CAIEMA ~Controlled Aut.o—Ragr essive Mov:l. ng Aver age'D que e

permitiu .analizar o problema de.erro de regime associ ado .as mudangas
de carga e itécnicas para sua solug¥o ¢ utilizaglio de um tlermo
integral e estimag3ic de nivel continuod; os algoriimos lineares
utilizaram -modelo incremental com integrador implicito CCARIMAD,
formulac3o esta recentemente proposta na literatura [Tuffs,19088]);
todos os controladores foram projetados segundo o enfoque indireto.

Uma vez implementados os controladores, sua performance foi avaliada

paré. di versas perturba¢Bes de carga e rastreamento de referéncia.

1.3 - Otimizac¢do Operacional das colunas de destilagac

© problema de otimizagdo do processo de produgdo do
silicio~policristalinoc envolve uma série de opgBes di tadas por
fatores tais como mercado para os sub-produtos gerados (p.ex, silica
coloidal, silicato de etila, purificagZo do SICl , para epltaxial,
opcXo tecnolédgica para reciclagem dos produtos provenientes do
reator de deposigfo (separaglioc e refino do SIHCL 5 hidrogenacio do
SIcl <’ deposigioc com Si HZCJ. 23 que ditarfo a filosofia Sitima a ser
implementada. Em qualquer hipdtese, contudo, a reciclagem dos
produtos provenientes do reator de deposigdc & uma necessidade

acénémica inquestionavel [Gomes,19886a,bl.

Os efluentes do reator de deposigico contém, basicamente, uma
mistura de SiHCI - SiCl‘ e diversos outros cloroesilanos que, apds
devidamente purificada das impurezas leves e pesadas em colunas de
destilag¥o apropriada, devera ser realimentada no processo.
Dependendo das op¢Ses tecnoldgicas e de mercado disponiveis estas
fracBes podem apresentar valores econdmicos diferenci ados, < dJque
permite uma politica de otimizagdo adequada para as colunas de
realimentacfo. Nossa proposta se concentrou entio no estabelecimento
de algoritmos adequados de otimizagio para uma coluna de destilacio,

que pudessem ser aplicados a4 coluna de realimentagdo dos efluentes
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do reator.

Uma anadlise dos trabalhos -existentes :na .area de oi.imizaq;ﬁo

de colunas de destilat;ﬁo mostirou que :

- a otimizacifo das colunas de destilagBo constitui um assunto
bastante compl exo pela necessidade de se conhecer
adequadamente os custos associados aos fluxes de materiais e
energia do processo, tarefa westa nem Ssempre imediata

[Shinskey,18841].

~ alguns procedimentos recomendados ou - utilizados para
otimizagdEo de colunas [Rademaker,1974; Shinskey,10984] ou
trabalham com fungSes extremante simples, que nio se
coadunariam com © nossc problema, ou utilizam procedimentos

também desaconselhivels para o nosso caso [Lucia,1887].

- trabalhos envolvendo otimi zag%o de processos gquimicos em
cariAter de maior generalidade [Arkun,1980)1, ac tratarem do
probl ema dag colunas de destilagBo, utilizam ‘*'pacotes”
especificos (simulador CHESS associado com subrotinas PROPS -

Uni versidade do Missourid, nic disponiveis ao usuarioc

interessado.

Face a esta situacio tornou-se necessaric desenvolver e
implementar um algoritme especifico para o presente problema de
octimizag8o utilizando técnicas de programagdo n3o-linear. As
caracteristicas do processo mostraram a existéncia de determinados
fatores tais como func¥o objetive nFo-diferenciavel e conjunto de
restric@es que, embora altamente estruturado, contém relagfes
nic-lineares impedindo a utilizagio direta de algoritimos
convencionais como o Método do Gradiente, OGradiente Reduzidoc ou
outros correlatos [Luenberger,19841. Para sclugfo deste problema foi
implementado um método de otimizag8o irrestrita sem gradients

{Bazaraa,1979] acoplado a subrotinas especificas para satisfagdo das
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restri:;eses -pﬁo—lineares, bem come titécnicas para resirigic das

T wariéveis limi tadas.

A divisZo do trabalho ficou estiruturada da seguinte forma :

- o capitulo 2 trata dos aspectos ligados ao estabelecimento de
equagSas e pr ocedimentos aplicaveis & modelagem das colunas de
destil aglo de alta~pureza que reproduzam suas compl exas
caracteristicas, de interesse para a 'engenhari a de controle, porém
equacicnadas de forma mais simples possivel, gerando um modelo final

robusto, preciso e computacionalmente eficiente.

- o capitulc 3 trata da escolha e implementag3io de meétodos
numéricos especificos para sclugfio das equagfes dif ef enciais
associadas 4 dinaAmica das colunas de destilag¥o. Foram selecionados
os métodos de Runge-Kuittia Diagonalmente Implicitos, A e S-estaveis
de terceira ordem em dois e trés estégios, respectivamente, e o©
método implicite A-estéavel de primeira ordem de Liniger -¥illhougby.
A implementag3c dos métodos implicitos procura tirar par tido de
particularidades associadas & matr iz Jacobiana da coluna, © dJue
permite © uso de algoriimos especi ficos para soluc3o das equagles

implicitas nZo-lineares geradas por estes métodos de integragdo.

- o gapituloc 4 mosira os resultados oblidos com a model agem da
coluna, bem como um estudo comparative do desempenho dos mélodos
numéricos de integragZc no tocante a precis¥o, estabilidade e
esforge computacional. Procura-se também realizar um estudo do
processc sob anAlise verificando-se a forma de resposta de fatores
tais como nFEo-linearidades, atrasos e ganho para diferentes

perturbac®es, com intensidades e sentidos diversos.

- i:s- capitulo B Lrata do desenvolvimentc e implemeniagdc dos
algoritmos de controle adaptativos & coluna de destilaglo
adaptativoe auto-ajustavel n¥oc—-linear, adaptative autc-ajustavel
linear, adaptativoe auto-ajustével linear com alocagdo de polos,

preditivo generalizade e adaptativo rdeadbeat” com tLempe de
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#8S¥o «apresentados, wem cada caso, = ~)

estabilizagZo finito,
e a implementac¥o & coluna utilizando-se

dasen%i vi mento genéri co
‘modelos reduzidos -do cprocessoc. ~“Nas implementagSes utilizou-se wum
modelo posicicnal (€ “CARMA"™D ~para os controladores nio~linear e com
tempe de esitabillizaglic finite; para os demais ulilizou-se a
formulag3io incremental C("CARIMA") permitindo uma verificagHo das

caracteristicas a eles associadas.

-~ o capitule B contém os resuliados oblidos com a aplicagio dos
algoritmos de controle 4 coluna. Os problemas associados a estimagiio
de parimetros, bem como as iLécnicas utilizadas em sua solug3o
C"congel amnento® de paré&metros, reinicializagBc da matriz de
covariancia, filtragem> sXo discutidos. A performance dos
control adores |, -no tocante & rejeigBo de carga e rastreamento de

referéncia, ¢ analizada para diversas perturbagBes no processoa.

- a parte relativa a otimizagBic & o© objetc do capitulo 7.
Aprezenta—-se inicialmente o desenvolvimente de wum algoritmo
apropriade que possibilita tratar as complexidades do processo
Lrestric@es n3o-lineares e funglic objetive nEo—diferenciaveld
wutilizando~se o© método das coordenadas ciclicas, bem como os
resul tados de sua implementagic & coluna. Caracteristicas
especificas do processo (variagdc do calor de vaporizagdo com a
temperatura e redisiribulc¢ic de energia entre base e alimentagics

permitem melhorar os resultados preliminares obtidos na olimizag8o.

- o capitulo 8 contém as conclusd@ies do trabalho. Procuramos
efetuar uma analise critica dos estudo realizados, em seus pontos

pogsitivos e negativos, bem como as sugestles e idéias para futuros

trabalhos na area.
Algumas considerag¢Bes finais

- o8 diversos capitulos lidam com temas bastante distintos
entre si, gque possuem, por vezes, uma simbologia j& plenamente

solidificada na &rea ¢ p. ex, ¥(.J na parte de modelagem & calculo
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de ::olunas dwigna, t.radicionaimnta. a fra,c;.ﬁo mclar em fase vapor

ety e ot M

de um det.ermina.dc composto . ac passc que na é.rea dae cmt.rcule &
geralmente utilizada para expressar a saida de um processo) razfio
pela qual optamos por utilizar simbologia diversa para os diversos
capitulos, mantendo a nomenclatura consagrada; tal preocedimento, a

nosso ver, €@ preferivel que redefinir simbologias universalmente

estabelecidas.

- a execucio deste trabalho exigiu o levantamento de um
consideravel acervoe bibliografico relativo aos temas de controle,
modelagem e otimizagSc, que consideramos extremamente UGLil para o=
interessados nestas areas. Assim , todas as referéncias utilizadas
no trabalho, ainda que n3oc explicitamente citadas, constam da
biblografia anexa, que constitui um ponto de partida bastante

detalhado para interessados nestes ifemas.

-~ foram incluidos trés anexos ao trabalho : o Apéndice 1 contém
o eqgquacionamentc e correlagSes das propriedades dos compostos
utilizadas para a modelagem da coluna; o Apéndice 2 contém o calculo
completo da coluna cujos dados foram utilizados para simulagBo do
processe e avaliagfo da performance dos algoritmos de conirole; o
Apéndice 3 contem os dados das trés colunas wutilizadas para
avaliacd3o da performance dos métodos de integrag8c, bem como o
célculo da matriz Jacobiana da ccoluna. Consideramos os Apéndices 1 =
2 particularmente importantes come complementos ao Capitule 2 pois
mostram como determinadas correlagS@es da modelagem s3o totalmente
empiricas e-ou aproximadas, exemplificande a impropriedade de se

prender, por wvezes, A preciosismos numéricos totalmente equivocados.
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CAPITULO 2 -~ -MODELAGEM DINAMICA DO PROCESSO

2.1 - Introdugio

O comportamento dinaAmico de uma coluna de destilagic constitue
um assunto bastante especificco dentrco da Area de modelagem e
simul agio de pProcessos, especificidade esta gque deriva

fundamentalmente de dois aspectos :

—- Algumas das relag@es dinfmicas existentes em uma coluna de
destilacBoc se baseiam em procedimentos heuristicos, ainda nBo
totalmente conhecidos e ou modelados, © gue obriga ac uso de
fung@es aproximadas, simplificag@es esou correl acBes empiricas,
fornecends assim somente uma idéia aproximada, embora bastante
real, do pProcesso fisico. Veja-se, por exemplo, o
procedimentos recomendados para determinagfio da eficiéncia de
separagio de uma coluna [Van Winckle,1867] ou a sequéncia de

calculos envolvidos em seu projeto [ Apéndice 2 1.

- Ouiras relagBes, j& suficientemente conhecidas e modeladas,
se consideradas com o devido rigor analitico exigiriam o
empregoe de uma série de equagBes e correlagles que demandariam
a utilizaglo de computadores de grande porte, dado o esforgo
computacional e capacidade de meméria necessarios a sua

soluc¥e, requisitos estes que podem eliminar a praticidade do
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w.mprograma. Veja—-se, p. ex, o modelo completo proposto por _ Gani_,

[Gani, 1686a,bl. Por outro lado simplificagBes excessi Vas,
embora facilmente ‘implementaveis, podem conduzir a respostas
totalmente diversas daquelas fornecidas peloc processce real ou
obtidas a partir de um modelamente mais rigoroso conduzindo a
conclus@es totalmente equivocadas no tocante ao comportamento
din&mico da coluna.

O surgimento destas questBes, principalmente o pontoe abordado
no segunde item, deriva do fato de que a simulag3o da dinimica desta
classe de processos é obiida mediante a solugl3io, através de métodos
de integracZ%c numérica apropriados, de um conjunte de equagles
diferenciais ordinarias nFIo~lineares de primeira ordem, com
coeficientes variantes e elevada dimens3o { podendo ser da ordem de
varias centenas?, juntamente com a resolugdc de um conjunto de
prbcedimento$ adicionais a cada incremente de integragcBoc. Uma
ilustragioc do problema envolvido na modelagem desta classe de
processos pode ser compreendida a partir da figura 2.1 que
apresenta, em forma esquematica, a variagd3oc da composigio de um
componente X » ©expressa em fragBo molar, em um estégic genérico de
uma coluna de destilac¥o resultante de uma perturbagic representada

por uma alterag3o em degrau na vazBo do refluxo

i T
o I i
Sl : (a)
e 3] i
8 i
el | |
o , .
o .
i
{1) {ii} {ii}
. Tempo
{a} como observade
{b} desprezondo efeitos secundénos
Figura 2.1 - Variac®o da composigio de um componente X em um

estigio genérico‘ decorrente de uma alteragic na

vazio do refluxo.
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Se a‘ @elagém do prbcassc envol ve -#;ﬁanté um balango de massa,
ou seja, as relagles secundarias s3o -desprezadas, a resposta do
processe terd a forma descrita pela curva (b). Se, contudo, as
rel acBes ‘secundarias sZc consideradas a forma da resposta serid como

descrito pela curva (a2, que pode ser sub-dividida em irés regides

.uma primeira regific perto da origem , onde os efeiios
secundarios s3o proeminentes, determinando & forma da curva na
regifo I,

.uma regliio intermedidria onde passam a predominar os efeltos
de primeira ordem, ou seja, iransferéncia de massa, que se
tornam preponderantes sobre os efeitos secundarios.

.um novo valor de regime, dominadeo fundamentalmente pelos
efeitos de primeira ordem e que, sob certos aspeclLos, constitue
parte integrante da regific 11, podendo contudo ser obtido mais
facilmente que esta ( através do cllculo dos valores de regime

do processo 3.

As regi@es (I> e (II> s%0, respectivamente, as que maiores
dificuldades apresentam para seu célcule por envolverem correlacgBes
e efeitos gque multas vezes, como dito anteriormente, ndc s¥o ainda
modelados com a necessaria precisic ou entio exigem calculos

compl exos e demorados.

As CUrvas de resposta do sistema, mostradas &m forma
esquematica na figura 2.1, ‘ilustram a questfo fundamenial que deve
norteiar a modelagem : a finalidade prevista para o modele , que
passa a determinar (ou nZo 3, a neceszidade de se considerar, e em
que grau, as relagBes secundirias na modelagem da coluna. E claro
que as consideragtes efetuadas, por exemplo, por um engenheiro
gquimice que vise estudar a hidrodinmica dos estagios de separac3o
serd bastante diferente daquélas utilizadas por um engenheiro de
controle, cujo objetive principal ser4, geralmente, o conirole das
composi¢fes Lerminais da coluna. Mas, mesmoc para um engenheiro de

controle o problema n3c tem solugHBc imediata. As curvas da figura
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2.1, -mostram que as consideragBes, ou ndo, dos efeltos secundarios,
ou mesmoe a maneira de considerdé-los poderd ser decisiva : se o
objetivo de determinada filosofia de controle utiliza como saida do
processo a composigEo x, no estagio genérico analisado da coluna a
dinmica da lei de controle resultante serid diferente conforme se

utilize a curva Cad> ou (b,

C que se pode observar, fundamentalmente, & que a definicio e
implementagioc de model os se assenta sobre o compromi sso
: finalidades previstas ¥ reprodutibilidade do processo real.
Assim, & medida que mais consideragfes sdo efetuadas aumenta de
maneira andloga o esfor¢o computacional envolvido na sua solugldo,
mesme para computadores réapidos e facilmente disponiveis como
»p.ex., micros PC — AT com processador de ponto flutuante, esforgo
este que pode inviabilizar sua utilizag®io em aplicagBes onde se
necessite uma resposta mais rapida. Portanto, gquande de sua
implementacfo deve-se ter em mente um compromisso entre os seguintes

ftens

. equipamentos disponiveis para soclugdo do problema
. Tinalidades do modelo

tipo de aplicac@Bes

tempo de resposta necessaria

usuarioc potencial

O gue se busca, portanto, no tocante & modelagem do processo,
nio ¢ simplesmente o estabelecimento das equagles utilizadas , mas
principalmente as simplificagdes efetuadas, gque possam garantir, no
conjunto, a obtengio do segquinte compromisso : resultados adequados
x finalidades que se deseja atingir. O estabelecimento deste
compromi £so, para o presente trabalho, assume uma dimensfo especlal
visto que estaremos trabalhande com colunas de destilagio de alta
pureza conde as composi¢des terminais, a serem controladas, exibem
contetdos de impurezas, no topo e base da coluna, da ordem de 10
ppm , © que significa que estaremos utilizando resultados na De° casa

clecimal . As  imprecis@es enveolvidas na modelagem do processo,
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portanto, ...podem .conduzir -a —-erros .desta ~smagnitudes ou mesmo
superiores, gerandco conclusbes totalmenté' ;q;‘j::vocadas.

E importante que se introcduza, para efeitos de esclarecimentioc e
precisfo terminolégica, o significado de duas concepglies de modelos
que ser3oc utilizadas ao longo deste trabalho evitando assim
confusBes de nomenclatura. Dependendo dos objetivos finais ,bem como
das restrigBes existentes podem ser destacadas duas classes de

model os:

. Modelos de alta ordem ( " High-order models "2 - este Lermo
designa a modelagem para a qual se considera um balango de
massa,  balango energético e relagcBes de equiiibri o para cada
estigio da coluna, podendo ainda incluir ou n3o determinados
efeitos secundarios. Estas considerag@es geram como resultado
final um modelo com alto grau de nSc-linearidade e dimensZo
elevada ¢ podendo ser de varias centenas 2, sendo expressoc
através das equagBes diferenciais ordindrias n8o-lineares de
primeira ordem com coeficientes wvariantes, com sua soluglo
podendo exigir esforgo computacional e capacidade de memdoria so
di sponi veis em computadores de grande porte. A este tipo de

modelo se denominarai como de ordem completa.

" E

. Modelos de baixa ordem ( Low—order models ¥ 7 - s3o modelos
ohtidos abravés de simplificagBes , linearizagio ou redugcic de
ordem dos modelos completos. Sua forma final depende das
conzideragies efetuadas para sua obitengio e pode se apresentar
como uma fungio de transferéncia, equagcioc de estado, equacdes
bilineares e outros mais. Estes modelos s3o utilizados,

geralmente, para sintonia e implementagZc de algoritmos de
controle, treinamento de operadores, levantamento preliminar de
correlac@Bes, etc. Para aplicagBes na area de conitrole um
modelo completo, p. exempls, se ulilizado no espago de estados,

pode apresentar varias centenas de variaveis, o gue

praticamente inviabiliza sua implementagdico em tempo real. A

este modelo denominaremos de ordem reduzida.
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Deve ficar portant.b claro gque © modeloc sob analise A neste
capitule é um modelo de ordem completa, que serid utilizado para
simular o comportamenio dindmico da coluna de destilagi3c de alta
pureza a ser estudada neste trabalho, devendc reproduzir suas
complexidades de forma mais realista possivel, pelo menocs noc que se
refere & area de controle. A quest3oc dos modelos reduzidos sera
abordada no capitulo 4, quando serio definidos e analizados modelos

apropriados para implementagZo dos algoritmos de controle

adaptativos. ,

O modelo compleio reproduz de maneira mails realista o processo
fisico real; esta fidelidade, contudo, ocorre as custas de um
aumento de. complexidade n¥o sd da simulag@o - e naturalmente do
esforco computacional envolvido em sua soluglc— mas também na
obtengdo dos dados e correlagSes diversas necessarias a
implementag8o do programa. Além disto, o irabalho associado ao
levantamentoc e cobiencic de dados e correlages necessérias, para um
usuaric niIc especializado no assuntoe, pode, na pratica, inviabilizar
seu uso. A grande utilizagcio do modelo completo, contudo, reside no
fato do mesmo servir como uma réplica bastante aproximada do
processce real permitinde o estabelecimentio e mesmo wvalidaglo dos
proprios modelos reduzidos, quando ndo existe uma coluna real gue

possa permitir tal procedimento.

O presente capitulo trata de consideragSes utilizadas para
modelagem e implementagfo do programa para simulagl3o digital do
comportamento dinimico de uma coluna de destilag8o de alta pureza,
através de um modelo de ordem completa. Sua implementagio foi
norteada pelas finalidades previstas para a Lese, considerando os

seguintes aspecios

. o modelo obtido n3o visa a reproduglo do comportamente de
uma coluna real ja existente, visto a mesma nBEo se encontrar
disponivel, porém deve reproduzir as caracteristicas béasicas

inerentes & este processc. A reproducio da dindmica de colunas
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reais inclue geralmente o levantamentoc de correlagBes empiricas
a partir do models real , como p.~eﬁ§ﬁpio, consideragc@es sobre
arraste em fase liquida e vapor I[Loud,19878], que n3oc sio
proeminentes no nossc casc, como veremos ao longoe deste
.capitulo.

. sua utilizag3c visa o estudo do comportamento din&mico de uma
coluna especifica, no tocante & sua controlabilidade. Esta
coluna & utilizada para separagfio de wuma mistura binaria
consistindo de SiHCig - Si(:l‘ e constitui parte integrante do
processc de obteng3io do silicio policristalino de grau
eletrénice [ Gomes, 1984,188%5,19868a,.b], Deve portanio ser capaz
de reproduzir fenémenos fundamentais para a engenharia de
conirele, tais como nZo-linearidades , dinAmica. assiméirica,
atrasos e outros aspectos gque ser3c analisados com mais
profundidade no capitulo 4.

. dada a infra-estrutura disponivel, o programa final deve ser
capaz de ser utilizade em micro-computadores do tipo FPC,
preferencialmente com processador de ponto flutuante. o
programa final serd considerado com um desempenho aceitavel se
a simulacio de uma hora do comportamento dinmico da coluna
puder ser efetuado em questioc de minutos.

o modelo deve possibilitar simulag8es diversas na area de
controle de processos, tais como teste e sintonia de malhas
diversas, estimagic de parémeliros, wvalidagio de mdéics

reduzidos e implementagioc de algoritmos diversos de controle

adaptatiwvo.
2.2 - Histdrico

A definigXo de um modelo apropriado, adequado as finalidades do
nosso trabalho, conforme descrito no fitem anterior, exigiu um
levantamento biblicogafice bastante detalhado do assunto. A
complexidade do assunto pode ser avaliada pelo grande numerc de

teses de mestrado e doutorado existentes localizadas na literatura
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{Benallou,l1886; Gani ,1980; Ruiz,1884; Economopoul os, 18673,
Howard,1970; ~Wong,1885 e outros maisl. Uma colocag3c mais clara do
problema pode ser obti da através de um breve histérico, mediante a
escolha e analise suscinta de alguns momentos mais destacados deste
processo, mais especificamente a maneira de se resclver as
dificuldades existentes na formulagSc e soluglc deste conjunto de

equacSes nido-lineares.

Historicamente N a primeira tentativa de simulagdo do

comportamento dinidmico de uma coluna de destilagBo data de 1837

{Huf fman,19371, e se relaciona c¢om a separagdc de isdiopos de
oxigénio. Neste trabalho, © que se entendia como * simulagdo do
comportamento dinimico " da coluna de separagiic dos isdtopos € }-120“s

& HZO“D era "simplesmente” o correlacionamento de dados visando o©
desenvolvimente de uma férmula para previsfio da variaglo temporal da

concentragioc de I-l‘?{}""a , sendoc obtida a seguinte expressio

€1 - N> log [%—-——;——;j—]-ﬁﬁlog [_Z;j—]wk —l—tl—fi""—xt
<O Ll

onde nn €& a fragio molar do constituinte pesado em um ponto da
coluna, N a fragZo molar do material original, N° a fragfo molar em
regime, K representa a taxa de transportie de material, t o tempo, «
& a volatilidade relativa dos compostos e finalmente, k representa o
numerc de estagios por unidade de comprimento. Os autores reportam

erros médios da ordem de 3%, erros estes que tendiam a crescer com a

concentragcio de Hzo“‘.

Loge a seguir, na década de 40 e B0 pode-se assinalar um
intense trabalho envolvendo a modelagem dinAmica da destilagio
continua e em bateladas. Um dos fatores que impulsicnaram estes
estudos, além das necessidades industriais, foi a possibilidade de
se solucionar equagBSes diferenciais ordinarias nEo-lineares com
coeficientes variantes mediante procedimentos numéricos através dos
analisadores diferenciais e computadores analégicos. Entre os mals

importantes trabalhos desta &poca pode-—se citar Marshall
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[Marshall,1947) que pela primeira vez utilizou equagBes diferenciais
a diferenga para modelagem de uma coluna. Marshall modelou uma
coluna de pratos através de um balango de massa e suposi¢io de

relagfc linear de equilibrio C Yy, = @ xr? que aplicado a um estagio

n fornece :

CHAD % = x — Cl4+4a0x% + o x
™ ™ L2

-1

+4

onde H representa a retengZc molar no estagio considerado, L as
vazBSes da coluna, x a composigEo da fase liquida no estagio n e Y.

a composigio em fase vapor no mesmo estagio.

A soluci¥o destas equag®es foi obtida mediante aplicag3o da

transformada de Laplace fornecendo uma solug3do da forma

Ao N+12 -7 Crt H2D
™m
x = + 5 A X =
gl kal m n,m
o m=Q

com a determinagfio da menor constante ﬁo. preponderante na resposta
do sistema, envolvendo a solug¥o de uma equag8o transcendental

medi ante procedimentos de tentativa e erro.

Logo a seguir Pigford I[Pigford,1951] estudou o efeito da
retengXc molar na separabilidade de compostos binarios com taxa de
refluxe constante para destilagZic em bateladas utilizando um
analisador diferencial mecanico. Dada as limitagBes do equipamento
foi utilizado um modele com retencic em fase vapor nula, estagios
idealis, auséncia de gradientes de concentragfio, retengiio e vazdo
molar constantes. O grande problema, representadc pelas relacBes

ni¥o~lineares de equilibrio entre fases foi resolvide mediante uma

equacio simples

z
y, = ax - ¢ o 1}>cn
onde & = constante arbitraria que satisfaga © melhor possivel

equag¥oc de wveolatilidade relativa e x Y, definidos como
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~anteriormente.

Outro trabalho da mesma época que merece ser referenciade ¢ o©
de Davidson [Davidson,1856] que simulou uma coluna com alimentagio
no topo € sem retirada na base adotando suposi¢Bes semelhantes as
adotadas por Marshall [Marshall,19471. A inova¢fo introduzida por
Davidson em relagZc a Marshall consistiu no uso da equagcZo de
Raylegh para determinagZo da constante (?o mediante analogia entre
uma ceoluna de destilag8o e as vibracBes de um sistema mecinico,
evitando assim a necessidade de se sclucionar equages

transcendentais mediante tentativa e erro.

As possibilidades abertas pela simulagq¥o dindmica das colunas
de destilag3ic foram logo percebidas pelos engenheiros da area de
controle com Wilkinson [Wilkinson,1957] publicando talvezr os
primeiros trabalhos de simulagfo visando especificamente o controle
de colunas. O sistema estudade foi uma coluna de pratos, com as
equagdes convenciocnais do balango de massa mas com suposigi3c de
relag@es lineares de equilibrioc ¢ diferentes para cada secio da
colunal. 0O estudo efetuado procurou wverificar a resposta da
composiglic do destilads, éxn, 4 perturbagBes na concentracic da
alimentag¢lc. As equagles diferenciais do sistema foram transformadas
de ordinarias para parciais e solucionadas por Laplace; a resposta
do desltlilado & uma entrada em degrau na alimentag8oc foi obtida a

partir da integral de Duhamel [Cheng.18721:

1
— d ——
Ex = L ¢ Ct — £ &y (&> dZ

Foi publicade logo a seguir um dos primeiros trabalhos de
simulagdoc de colunas envolvendo a utilizag®o de computadores
digitais [Rose,18571. O trabalho malis importante, contudo, e
considerado como realmente o pioneiro na 4rea de simulag3oc digital
pode ser creditado a Rosenbrock [Rosenbrock, 1858a,b,cl. Nestes

trabalhos as relagfes de equilibrioc, expressandoc correlac@es ainda
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bastante complexas para céicule nos computadores entdc disponiveis
foram substituidas por dados tabelados (maximo de 101 pontos); as

equagBes do balan¢o de massa foram as convencionais.

A introduglio dos computadores digitais, embora tenha, por um
lado, permitido a aplicag3o de condi¢Bes mais realistas para as
relascBes de equlibrioc introduziu, por outro, complexidades ainda n3oc
existentes e gque se relacionavam com a estabilidade dos métodos
numéricos utilizados. Rosenbrock utilizou inicialmente um processoc

de integragic simples de Euler
S =C<S‘L/HD[L x . =L x |+ V ¥ = V. ¥ ]
™ n n+ i n+i, L ™ N, L n«i" -4, % n n,L

com & = x €L 2 -~ x¢L> , &L = L - t, V = wvaz3o de wvapor no
12 n 2 n 1 z 1 n

estagio n e L.h » X ey definidos como anteriormente, mas os

problemas de instabilidade obrigaram-no & wutilizacioc de um

incremento de integracio extremamente curtc inviabilizande =

utilizacio pratica do método. Foi ent8o wuwtilizado um método

ponderado
(tt}
6x=ét(€1~—9)/€ﬂ)}[h x A T A 54 -V ¥y ,]+
n n n+ i n+ i, n ™, L n=-L " n-4,4% n n,i
{3
2
[9/{}43]@ x - L x . +V v _-Vy.],o<e<1
n [ R n+4.,% n N, s n—-4" n—-41, 4 n n,t

que melhorou os resultados da simulagio, mas mesme assim estas
ficaram reduzidas a sistemas binarios visto que sistemas
mul ticomponentes apresentaram problemas de meméria e erros de
arredondamento no trato com tragos de compostos. As simulagfes de
Rosenbrock envolveram somente a din&mica da coluna partinde de um

estado inicial até alcangcar o estade de regime.

Loge no inicio da década de B0 a disponibilidade de
computadores digitais e analdgicos com maior capacidade de memdria e

processamento permitiu a simulacio de sislemas mais complexos, com a
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adocZc -de condigBes menos restritivas no tocante as equagdes
utilizadas e técnicas de solugBoc ji& bastante elaboradas, mas ndo

permitindo ainda a utilizag®o de técnicas iterativas a cada

incremento de integragio,

Um aspecto importante a ser observadc ¢ que o© interesee da
engenharia de controle sobre a simulagfo digital de colunas itendeu a
crescer com Lamb [Lamb,10611 utilizando uma abordagem eminentemente
de controle para a simulagZo de uma coluna. Neste trabalho a
resposta em frequencia do processo, bem como seu comportamento
transitorio foram simulados aitravés de variaveis pertiurbadas
linearizadas, com as relagBes de equilibrio, expressas por uma
fungio genérica ¢C§n3, substituidas por uma série de linhas retas,
uma para cada estidgic da coluna, c¢om cada tangente a curva no ponto
considerado correspondendo & composig¢iio em regime das fases liguidas
e vapor. Os transitérios nas composicBes no estégios, resultantes de
alterac®es na composi¢io da alimentagio e vazdo de refluxc foram

calcul adas mediante computacio analdgica.

Os problemas de instabilidade suscitados pela utilizagBoc de
integragXo numérica, bem como a crescente capacidade de calculo e
meméria dos computadores na década de 60, aliados as limitagBes
apresentadas pela computag8c analdégica para trabalhos com sistemas
de maior porte fizeram surgir n3oc sé diversos estudos no tocante aocs
problemas numéricos, mas também solugBes mais ousadas, onde as
teorias de controle ocupavam lugar de destaque, visando a reprodugdo

de um comportitamento real das colunas.

Um estudo bastante completo foi efetuado por Mah [Mah,1962] e
Sargent [Sar*gent,i 0631 gque através de equagBes linearizadas
propuseram um método utilizande uma matriz de itransigdoe de estado
com coeficientes constantes durante intervalos especificados de
tempo. Ao final de cada intervalo o erro envolvido na linearizagdo
era estimado Catravés das relac;ESes‘ de equilibriod e, se necessario,
as constantes eram entdEc reavaliadas., ©Os aulores efeltuaram a

integragic em computador digital, testande diversos métodos
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numéricos para solugdc das equagBes diferenciais, entre os quais
Kutta—-Simpson, Euler, e método utilizado por Rosenbrock
{Rosenbrock,19058) e a solug3o por eles proposta.

Um importante trabalho foi realizado por Huckaba [Huckaba,1863]
que simulou em computador digital uma coluna continua procurando
verificar a resposta do sistema & alieragles em degrau na wvazdoc do
refluxo, porém procurou simular um Ssistema real utilizando
correlagBes empiricas para as relagBes de equilibrio, entalpia,
capacidade calorifica e eficiéncia de separagfc. As similagd@es foram
efetuadas em um computador IBMBSQ wutilizande o mélodo de integragio
de Adam modificado, inicializado pelo método de Runge-Kutta-Gill.

OCutra soclugdoc fol proposta por Waggoner [Waggoner, 186885 1
através de conversdo das equagBies diferenciais em algébricas,
solucionadas ent3oc iterativamente mediante a wutilizagio de um
método similar ao calculo do estado estaciondrio da coluna ( dentro
de wum intervalo especificado de tempo 2 para scolugdc dos balangos

energéticos e de massa.

Uma, imporiante simplificagio pratica foi introduzida
inicialmente por Svreck [Svreck,1867] e utilizada loge apds por
Distefans [Distefano,1968]1 gque, mediante combinagfio apropriada das
equag@ies doa balango de massa e energia, bem como aproximagdo
numérica das taxas de wvariacBc da entalpia e da retenc3io molar
explicitou as wvazfes liquidas e de vapor diretamente, assegurando
ainda um comportamento aproximado da dindmica do balango energético
e hidraulico.

Na década de 70 a simulagio do comportamento dindmico das
colunas de destilagc3o visando nEo 34 uma anilise de sua dindmica,
mas principalmente a performance de malhas de conirole j& era uma
realidade . Um importante trabalho desta época fol realizado por
McCune [McCune,l1873] que analli sou concepeBes diversas de controle
para colunas de destilagfc wutilizando para Lteste das malhas a

simulac®o digital do processco em um System 360 com linguagem CSMP.
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A partir de ent3c diverscs trabalhos de simulaglo podem ser
localizados na literatura, cada qual com enfoque e solugH3o diversa,
dependendo da finalidade almejada. Assim & possivel citar o trabalho
de Gani [Gani,1986a,bl] gque procurcu expressar tLodas as relagles da
coluna utilizando os dados de projeito das partes internas da mesma;
Osborne [Osborne,18711] utilizou um model agem com equacles
diferenciais parciais;Economopoulos [Economopulos,18781 tirabalhou
com méitodos de integragio ponderado de primeira ordem, linearizando
a coluna ponto a ponto apés conveniente itLransformagic das derivadas
totais em parciais; Morris [Morris,1i881] efetuou modelagem diversa
dos  balangos convenclionals geralmente adotades utillizando as
equacdes de estado de Peng-Robison; Choe [Choe,1987] modelou uma
coluna com consideragBes sobre a retengidoc em fase wvapor procurando
verificar o efeito desta consideragldo nos resultados finais. ©
assunto, contudo, longe de se esgotar, continua sendo objeto de
aestudos e publicagSes, como se pode verificar nesta bibliografia

mais recente citada.

O modeloc utilizado neste trabalho, como ja& dito anteriormente,
foi desenvolvido para levantamento das caracteristicas basicas do
sistema a3 ser estudado e simulagBes na area de controle, de uma
maneira bem ampla ( testes e sintonia de concepqgfies diversas de -
malhas de controle, estimagSc de parémetiros, estabelecimenioc e
validacHo de modelos reduzidos, etc.2, para utilizag8c em micros do
t.ipo PC, preferencialmente com processador de ponto flutuante e
destinado a usuirios com conhecimento elementar do processo, sem
necessidade de maior especializacio na area. Os dados e correlagBes
necessarias & sua utilizacZc foram selecicnados de maneira a serem
obtidos a partir das propriedades basicas dos compostos envol vidos.
Os detalhes, consideragBes e simplificag¥es ulllizadas sEo

apresentadas a seguir.
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2. 3. Eé;uaq:ées Aplicavels

Y

2.3.1 - Formulagic geral do problema

C comportamento dinamico de uma coluna de destilagldo pode ser
expresso por um conjunto de equagBes diferenciais de primeira ordem.

n¥o-~lineares, com coelficientes wvariantes, formuladas como
-]
Zz2 = f1Cz, F, LD, 2. 1)

1

zelR., PekR", t I a,bl e £ R R" xRY — R

onde as equagBes diferenciais expressam os balangos de massa e
energia nos n estagios, P um conjunto de relagdes entre as diversas
variavels do processo , © o itempo e dimensic de (n,ml dependendo das

consideragdes efetuadas na model agem.

O conjunic de fungBSes P pode ser expressce em sua formulagdo

geral por

P = fZCZ,r.tf}, @,

r e R e £ R™x R

2

xRy R”

onde r expressa um conjunto de varidveis e relagBes da coluna
abrangendo itens tais como configuragfo dos internos, propriedades
fisicas dos compostos e outros e dimensiic de [ 1 1 dependente também
das consideragtes adotadas. A sinmnulagic dinadmica do processo,
efetuada mediante integragic numérica das equacBes (2.12 e scolugdo
dos procedimentos (2.20 parte do pressuposto basico que as
constantes de tempo envolvidas na dinAmica do processo, para cada

estagio n e composto i, s¥Eo bastanie superiocres ac incremento de
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integragic .adotado para o processo. Baseado nesta suposigdio, o
procedimento para solug3o do problema consiste em, tendo-se o valor
de 2z em um determinado instante de tempo t avaliar seu novo valor no
instante t + Ah , onde Ah ¢ o incremento de tempo utiliiado na

solucio numérica das equagcles diferenciais

1. A pariir do estado atual do processo avaliar as relagSes L

e o conjunto de fungSes Pz’ utilizando-se fz

2. Avaliar o conjunto de equaglBes diferenciais ;t com o auxilioc

das fungBes f1
3. Mediante um método de integrag¢ic apropriado avaliar Z, , An
4. Faga Z T Zan retornar ao passo 1.

Sob este enfoque veremos que as complexidades associadas a

modelagem do comportamento dinfmico das colunas de destilagdo

residem nos seguintes aspectos

—consideragcSes efetuadas para o conjunto de fungdes P (equagles

utilizadas e simplificac¢Bes poussiveisl e, em parte, das

rel agles fi .
-procedimentos apropriados para avaliagio de X, AR { escolha e

implementa¢fo de métodos numéricos adequados & solugldo do

problema O.

Veremos neste capitule a primeira guest8oc , relativa aos
procedimentos para avaliagBo de P e fs' A anadlise dos métodos

numéricos serid objeto do capitulo trés.

2.3.2 -~ Balancos Aplicaveis

Uma coluna de destilagfo constitue um sistema de muitiplos
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estigios interligados, aos quais se aplicam simultaneamente um
balango de massa Citotal e parcial 2, wum balange energético ,
relacBes de soma e equilibric além de uma avaliagBo do conjunto de
correlagBes descrito por (2.2). As equa¢des aplicavelis, referindo-se
a figura 2.2, podem ser expressos da seguinte forma ( os simbolos,
quande n¥o citados explicitamente , podem ser encontirados no final

do texto J:
Balango total de massa para um estagio genérico n
(=4
U = F + F + L - L +Vn-—V - P - F - E

- n 1n VLT t.n

.
v.n+4 1, n-1 vV, (2. 3

. Balango parcial de massa para o estagio n e compostio i

U = = F o+ .+ L . — L X +
™ n, L v,n Fn, t i, m Fn,i N+t N+E,L n n,i
\Y% -V - P x - P
n—-1 yn-—i,i_ n yn,s. i,n L v, n yn,n
- B gt . .o o . :
L,n n, ¢ v,rm—s.yn«rf.,t. L,n~4 n—4,1 v,nyn,a. (2. 43

o
U h =F H + F h + L h - L h +
n n v, n F.n L, n F,.n n+4 n+t n n n—1 n-%
- P h - P H - E h + +
i,n " v, n n L, n n v, Tt n+ 1 L,n=4 mn-1
-¥ H - E H . 5
" " v, N ™
onde h & HN expressam, respectivamente, as entalpias em fase
1ol

liguida e vapor para o enésimo esltagio.
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rn+i -~ A
L E v
fat s 3 v, 1+l i,n "
'Jw -
F F
in . L,n
# n P
F U P
v,n . v,n
L -
L E Vv
™ v.,n 2%t 1 Lin~t
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Figura 2.2 ~ Estagio genériceo de uma coluna de destilacHo

Come analizado anteriormenite torna-se necessario, para o
estabslecimento dos balancos e relagdes aplicaveis, efetuar uma
série de consideragSes e simplificagBes relativas a coluna. Dentre
estas hipdleses, aguelas gque ou forem de uso comum nos itrabalhos de
model agem de colunas ocu que, de maneira inequivoca n3c interferirem
diretamente nos resullados pretendidos para o modelo em estudo serdo
adotadas sem andlises adicionais ; as que considerarmos mais
problematicas e cuja adogdo ou eliminag8o puderem influir nos
resultados pretendidos para a coluna ser3o discutidos com mais
profundidade. Para a primeira classe serfc adotadas as seguintes

hipéteses

A coluna constitui um sistema adiabstico, com capacidade
térmica desprezivel. InteragBes térmicas com © meio-ambiente
ocorrerio somente atraves de variagdes energéticas no

refervedor, condensador e na alimentacfo do processo.

. Nos diversos estiagios, condensador e refervedor & supostz a
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existéncia de mistura perfeita, completamente homogéneoa, sem
gradientes iLérmicos ocu de composigle, para ambas as fases,

. A eficiéncia da separagdoc serid expressa, em cada estagio,
pela equacdo de eficiéncia em fase vapor de Murphree Ceguaglo
2. 422, permitindeo ao usuaric adotar um wvalor de eficiéncia

constante para toda a coluna ou variavel para cada estagio.

. B suposta a existéncia, em todo instanie, de equilibrio

perfeito entre fases em todos os estégio, condensador e

refer vedor.

A distribuig¢io de pressfo ¢ suposta linear ac longo da
coluna, a partir de um valor estabelecido para o topo ou base,
com queda constante para cada estagioc. Esta suposigio €
utilizada na maioria dos trabalhos de simulagl3o e configura uma
situag8Sc bastante préxima da realidade, além de facilitar

enormemente o cialculoe do equilibrio entre fases.
O refervedor opera como um estigio de egquilibrio.

Gz termos de arraste Ev & EL ¢ "entrainmenti™ em fase vapor e
liguidad afetam principalmente a eficiéncia da coluna ao
efetyarem o transporie de material entre estigios adjacenies.
Seu valor, gquando do projeto da coluna n3io deve ulirapassar um
determinade limite {(geralmente 10X, para as vazBes maximas
consideradazs em projetaod {Ver Apendice Z21. Em condigBes
nominais representam parcela pouco significativa do transporte
de massa da coluna raz%o pela gual n3ic serdo considerados nos
balancos efetuados. Entre os diversos trabalhos de model agem
somente aqueles que tratam de reproduzir, mediante simulagio,
as mesmas condicBes de uma coluna real assinalam, por vezes, a
necessidade de sua utilizacBo [Howard,1970] sendo gue nos
trabalhos gerais de simul agﬁ‘c para finalidades de controle,

como no presente caso, 8o sempre desprezados.
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. A intr oduz;ﬁc e retirada de material no  processo,
representados pel os termos Fl , F‘v , PL e P“ serfo consideradas
exdstentes somente no estagio de alimentagic Cintroduglio O,
base e topo da coluna (retiradad. Embora exi.st,am colunas com
miltiplas alimentagBes e retiradas, alimentacZoc pelc itopo ou
base e multiplas retiradas de material, a coluna que
analizaremos sera do tipo convencional, com uma alimentag3o
intermedi&ria e retirada de material pelo topo e base.

Adicionalmente, podemos afirmar gue praticamente 100X dos
trabalhos de simulag¢So e conirole de colunas lidam com

equipamentos deste tipo.
2.3.2.1 - Balango de massa :

Efgtuando—se as consideracdes mencionadas no item anterior a

equag¢io do balango parcial de massa, para um estigio genérico sera

U x = L x - L x _ +V vy - vV v 2. &

™ n,t re+d rn+d, L n n, i Nt net, i " m,tL

v b - V. oy 2.7

Uma consideragio geralmente utilizada nos trabalhos de
simul a¢3c consiste na suposigic de retengdo molar, Uh , constante.
Nio adotaremos esta suposicio pelas implicag¢Bes gque pode acarretar
nos resultados finais da simulacio, especialmente para respostas a
perturbacSes que envolvam alteraces das vazSes liquidas internas.
Esta considerac3o serid discutida em maiores detalhes no item 2.3 3.

Considerando—se a equagio do balangco total de massa a exXpressio

acima fica :



CAPITULO 2 ~ MODELAGEM DINAMICA . - 38 -

L X - L x + ¥V vy - V_ ¥y . 2. @

que devidamente manipulada fornece para a base, estagios genéricos,

estagio de alimentagio e topo da coluna

~Base

E-3

. . U= L x =3 2 -V y - . 2 2.
B, B 4 4,4 B,L B B, B,

- VhCyh’im x 2 Z. 10}

~Eetiégio de alimentagHo:

< =y Cy - x .3 +L . Cx - x

nf.i nf nf-di,i nf+d,i nt i nf+4 nf+f,1 nf,L

- - + - > 2. 14>
Vir Ynei ™ Faei” TELC K T X

~Estagic acima da alimentagdo

L=
x U =YV Cy = x 2+l Ox x> = ¥V ly -x D +
"M, N N~ 4% -4 ,1 ™, b T+ 1 n+ i, L ™ L ™ ™, L n, L
F Cy_ - x .3
v F,i n,i (2. 423
—~Topo:
T
Yo u = R {x - = LD+ ¥ - X ) -
nT nT D, nT, L nT- 4 nT-4, 1 nT, L
vV ooy =% 2 (Z. 48
nT nT, L nT.t
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2.3.8.2 -~ Balah:;o energético :

Desmenbrando-se a derivada do balango energético ( eguagio 2.8)
e efetuando-se as mesmas considerag@es adotadas para o balango de

massa obtem—-se

- ¥ H (2. 14
n-1 n-i n ™

O h +U h = L h - L h +V
™" N

A equagio do balango total de massa serd substituida na

expressic acima fornecendo

L h - L h + V H - ¥ H 2. 15
n n N

-1 n—41

que devidamente manipulada fornece, algebricamente, as vazSes de

vapor nos diversos estagios

.Base da coluna

<
L ¢ h-H> +Q~-U h
] 1 B B B B

H - h
B B

™
Vo= 2.1

.BEstagioc de alimentacgfo:

&
| C h - h > +V CH -—h2> 4+ F{h -hd> -U h
N+t n+i n n—-4 n L ¥ n n h
V = Z. 48
n H - h

12 Lal
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.Estagic acima da alimentagBo:

* o
-h>+FCH - H> -U h

a3t E43 L F ™ ™ ™

V = {2, 19}

. Topo da cocluna :

bt A ¢

RCh ~-h 2 +V C H - h > - U
] nT nT-1 nT—4 T nT nT

Vo= 2, 20}

nT
H - h
nT nT

Esta formul acdo algébrica do balango energético fol
inicialmente proposta por Svreck [Svreck,1867], sendo utilizada em
praticamente todos os trabalhos de simul ac3o analizados. ©O ponto
controversc a seu respeito estd relacionado com o© célculeo da
derivada da entalpia scbre o qual existem algumas divergéncias na
literatura, pois enquanto alguns autores enfatizam sua necessidade
[ McCune,1973] outros n3o a consideram necessaria [ Luyben,1973].
Neste trabalho optamos pela sua utilizac¥o, visto que o esforgo
computacional suplementar seri insignificante e sua n3o utilizag¥o,
segundo alguns autores, pode acarretar erros consideraveis
[{Distefanc,18968]., A questioc gue surge -é o cilculc de & hs@& L que

analizaremos no liem 2.4.1.

As equacB®es associadas aos balangos, representativas dos
efeitos de primeira ordem na coluna , constituem um ponto pouco
controverszso na literatura, sendo geralmente implementadas com

pequenas variacBes em relagfo as formulagBes apresentadas. Os pontos

mais controversos serZSo analisados a seguir.
2.3.3 - RetengBes nos estagios

Para c&lculo das retencBes nos estigios trés suposicgBes podem ser

utilizados
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~Retan¢§o'molar constanie
~Retengio volumétrica constantie

~RetengEo variavel

Cada wuma das hipdteses acima peossul suas vantagens e
desvantagens e, como tode o resto da anadlise efetuada neste
capitulo, dever4d ser adotada a partir do compromissc mencionado no
item 2.1. As consideracSes e implicacBes relativas a cada uma das

itrés possibilidades acima ser3oc rapidamente analizadas.
2.3.83.1 ~ Retengic molar constante

£ a hipbétese de mais facil implementaglo e célculo, além de ser
talvez a mais utilizada nos trabalhos de simulag3o, porém a mencs
realista. Nesta hipétese o balango de massa & sempre nulo para cada
estagic, © que permiite explicitar algebricamente as vazfes liquidas
para os estagios, refervedor e topo da coluna a partir das equagles

do balango de massa

L = L, -V + YV Z. 24>

que, iniciadas a partir de wum extremc da coluna, fornecem,
recursivamente todas as vazlies aoc longo da mesma. G voiliume molar
retidoc em cada estagico afeta diretamente a composigico em cada
estagico ( EquagBes 2.8 a 2.13 2, além de afetar nIEo-linearmente as
vazBes liquidas na coluna (equagioc 2.285>. A suposicg3io de retengio
constante, portanto, nZo sé pode introduzir erros no calculo das
composi¢cBes nos estagios como  ainda, vigivelmente, degrada a

dinamica assumida para © processo.
2.3.32.8 - Retengio volumétrica constante

£ uma suposi¢io muito préxima do comportamento real de um
estégic e sua implementagio, embora mais elaborada gque a anterior, €

ainda relativamente simples. Neste caso, se a retengdo voluméirica €
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constante a retengiic molar pode ser expreassa por
U=9 p 2. 22}

onde U;r representa © volume liquide no enésimo estagic e P, =
fnCT;,Ph,xan a densidade da mistura liquida no mesmc estagio como
fung¥o da temperatura, pressiic e concentragio dos componentes.
Qualquer alteragZo na coluna que altere seus perfis de composigio,
temperatura e press3c acarretar& uma alleragido 6ﬂ na retengdoc molar
que se manifesta entZc no balango de massa. Para este caso as vazles

liquidas podem ser calculadas mediante dois procedimentos

~Aproximacfo numérica da dinamica da retengic : para este caso
manipula-se a equagio do balango de massa de modo a explicitar as

vaz@Ses liquidas diretamente

L. = L - + W+ f} @2, 22

onde ﬁn serd expresso por uma aproximag3o numérica de primeira ordem

dada por

t+AL t
Un - Un tZ. 24}
™ At

Este enfoque, embora mais realista gue o anterior, contém poreém
dois aspectos negativos : a suposigBo de uma relagio linear e com
atrase nulc enire as retengBes e as vazfes liquidas além de
adicionalmente, estar sujeita aos problemas numéricos decorrentes do

cancelamento subtrative [(MacCracken,1880].

~Utilizacle da equagBc de Francis : casc se disponha dos dados
referentes aos internos da coluna pode-se utilizar a equagdo de
Francis [Van Winckle.,18687] que relaciona as vazSes liquidas com ©s
novos valores obtidos para a retengZoc molar, através da aliura do

liquido sobre o vertedouro (“weir equation™
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=14

L
h = .48 F {Wmmw} 2. 25
v w i :
. A\
onde hv representa a altura do liquido scbre o vertedouro
Cpol egadas) F'v & um fator de corregiic ( ver Apéndice 2D; Lp_
significa a VvaziAo liquida Cgpmo @ 1v ‘o ¢omprimentc do

vertedourcolpés), com o valor de hv sendo  obtidoe a partir das
correlacBes geométricas da coluna (ver Apéndice 22>. Esta formulagdo

sup®e uma dinaAmica n¥o-linear e com atrasc entre as retengfes e as

vazdes.
2.3.3.23 - Reteng3o variavel

Neste caso procura-se exprimir de maneira mais completa
possivel a dinamica de um estigio com o auxilio dos dados
geomé&tricos e propriedades fisicas dos compostos. Mesmo nesta
hipétese © grau de suposi¢Ses e simplificag@es wvaria, podendo-se
calcular as novas retengdes a partir das equa¢des diferenciais (2. 32
e a seguir utilizar-se a correlaglic empirica de Francis citada
acima. Outra suposicloc consiste na avaliagio da retengdoc molar nos
estigios e das novas vazBes liquidas mediante correlagdo fisica e
geométrica dos compostos e internos da coluna utilizando-se dados de
projetc de maneira bastante mais elaborada que o caso anterior ( ver

Apéndice 22, hipdtese esta adotada por Gani [Gani,1886a,bl

A p t DA i o A
U =f8Ch +hd>—" %" 4¢h +h +h J>—2>"nP 2. ze
L,n L,

Esta suposic¢io, claramente, implica em um esforgo computacional
sensivelmente maior que a anterior em virtude dos diversos calculos

a serem realizados bem como um conhecimento detalhado dos parémetros

de projeto da coluna.

Para definig¢3oc da hipdétese a ser wutilizada nas nossas

simulagBes optamos por um teste praticoe implementagic das
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supcsigBes 2.3.3.2 ¢ 2.3.3.3 @ analise dos resultados verificando o
grau de diferenga enire os mesmos. Caso a ( hipdtese ' de retengio
variavel apresente resuitadas discrepantes em relag3io & hipdtese de
retengiic voelumétrica constante seremos obrigados a adota~la pagando
o tributco do esforgo computacional adicional . Os resultados obtidos
{ver Capitulo 41, felizmente, mostraram que ambas as hipdteses
forneceram resultados praticamente iguais, n¥o justificando a
sobrecarga de calculos impostos pela reteng3c wvariavel. Utilizamos
ne presente Ltrabalhe & hipdlese 2.3.3.2 : retengic wvoluméirica

constante e calculo das novas vazBes pela correlagio de Francis.
2.3.4 ~ Simulagio do condensador

As equagBes do condensador podem ser bastante variadas,
envol vendo desde a dinfmica dos trocadores de calor até a simples
suposi¢io de wum condensador total e perfeiito, com a definigZo da
formul agfo apropriada dependendo das mesmas consideracBes efetuadas
para o© restoc da coluna. Hia que se considerar que o condensador
constitui importante fonte de distérbios do processo, quer pelas
oscilagBes naturais gque apresenta na préatica como também pela
possibilidade de se inserir perturbac®@es diversas no sistema em
cascos de tesite e performance de malhas de conirole. Uma suposigdo
geralmente wubilizada em simulagBes & um condensador total e
perfeits, no gqual a energia retirada do processo, a cada iteragio, &
sempre ligual A gquantidade necessiria para condensagdo total, no
pento de bolha, da wvazBe total proveniente do Gliimo estagic da
coluna. Esta suposigfo, embora idealizada, tem o© atlrativo de
expressar toda a dinamica do topoc da coluna e condensador através de
um Unico balango energético diminuinde o esforgo computacional e

acelerande a simulag¢io. Nesta hipdtese teriamos um balango expresso

por

YV H = D h+ R bh 2. 27
B R®
x
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Esta hipétese, embora atraente do ponto de visita computacional
nEo ¢ a melhor sob a ’hipé:tesa de contreole uma vez dgque supSe a
existéncia de uma situaciZo sempre perfeita no conjunto topo da
colunasacumulador dificultandoe assim a introdugfio de distarbios e
degradando a dinamica real do processo. No presente modelo optou-se
pele desenvolvimento de um modelo mais complexe que permitisse a
propoagagio de perturbagBes ac longoe da coluna e uma dindmica mais
realista, sem contudo incluir célculos elaborados dos trocadores de
calor. Foi ent3o estabelecido © seguinte modelo para o conjunto itopo

da coluna-scondensador

A energia retirada do condensador ¢ constante (dada pelo seu

valor de regime 2 podendc contudo ser alterada a gqualquer

instante pelo usuarioc.

dentro de cada intervaleo de integrag3c o condensador &
suposto em regime. Tal hipdtese pode ser adolada. vistoe que a
constante de tempo associada ac condensador ¢ bastante superior

a&s constantes associadas aos diversos estagios da ceoluna.

a itroca de calor & suposta perfeita e homogénea para todo o

material.

. O tanque do refluxco, dentro de cada incremento de integragdo,

& suposto em regime, comportando uma mistura homogénea

Face & estas consideragles a dinfmica do conjunto

condensador -t angque do refluxo envolve duas hi pélLeses

13 A energia retirada no condensador CQCZ) ¢ inferior &

necessaria CQMIN) para condensagio total do material : neste caso
somente uma fracio DL serid condensada , sendo expressa por
Q b'%
| R < i z. 2@

1
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com a temperatura do material condensadce sendo igual a temperatura
do ponto de bolha da miétura. 0 restante do destilade é retirado em
fase 'vapcr. Um exemplo tipico desta situag3o ocorre gquando houver um
acréscimo na energia fornecida ao refervedor com o© consegquente

aumento das vazdes de vapor.

22 A energia retirada no condensador Cch & igual ou superior a

necessaria para condensa¢io total do material -CQMIND : parte da

energia ser&d utilizada para mudanga de fase e o restante para

resfriamentc do condensado, cuja temperatura final serid dada por

. NT }\con& TNT - ¢ Qc - QMIN) M
= 2, 201

d
con %
NT cond

onde u representa um coeficiente de sub-resfriamento permitido para

o topo (especificado pelo usuariod e lco a capacidade calorifica

associada ac material condensade. Um a::mpl o tipico deste caso,
situac¥e inversa a anterior, ocorre para o© casc em Jque houver
decréscimo na energia fornecida ao refervedor, c¢om o© T efluxo
retornande sub-resfriadec a coluna. Para este caso a temperatura
final do tangue do refluxc serid cbtida pela eguaglo de regime, para

cada incremento de integragdo

Cxo D A A, T + U A
= 2Z. 8

Tci't
i D A A + U A

onde o indice k representa a iieragdoc e éx o incremento de tLempo

considerado.

Esta dinaAmica suposta para o condensador, embora ainda bastante
idealizada, permite a propagagi3c de distarbios através da coluna

gerando uma dindmica mais real para © processo @ uma malha de
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realimentacio mais complexa para o controle. Considerando-se ainda
que © condensador possui uma constante de tempo elevada comparada ao
resto da coluna a aproximagfoc por uma derivada de primeira ordem nd3o

of erece problemas numéricos.
2.2.5 - RetengiZo em fase vapor

A considerac®o de reteng8o molar nula para a fase vapor & uma
hipétese também adotada em praticamente todos os trabalhos que
pudemos analisar. H4 gque se ressaltar, contudo, gue estes trabalhos
nZo visavam a dinadmica de colunas de alta pureza, mas colunas de
baixa e, no maximo, média pureza. O fator preponderanie na omissioc
da retenc®o em fase vapor no balango de massa reside no fato que,
devido & sua baixa densidade, quando comparado com a fase liquida, ©
volume retido representa um percentual n3o significativo do volume
total do estagic n¥o chegando a afetar as equag@es do balango de
massa. Esta situagdo, contudeo , pode se alterar em duas

oportuni dades

- a press3oc de trabalho do sistema for elevada, acarretands o<
aumento do ntmero de moles retide em fase vapor que passa entdo

a ser significativo, a despeito de sua baixa densidade.

-~ a conjungio de alguns fatores, tais como dados de projeto da
coluna Cdiametro,espagamento entre estagiosd e propriedades
fisicas dos componentes, mesmo para baixas pressdes, pode gerar

a retencioc de um volume molar significative retidc em fase

vapor.

A presente simulagio. como j& enfatizado, procura reproduzir as
condiqﬁes. de uma coluna industrial real utilizande os dados
disponiveis sobre a mesma [Gomes, 1085,1688a,bl. Esta classe de
colunas opera normalmente em baixas pressSes, da ordem de 1 atm.
Portantoc o problema de aumento da reteng3o em fase vapor, decorrente

de altas pressSes de trabalhc n3c precisa ser considerado.
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E necesséric entdc avaliar o percentual da reteng®c em fase
vapor; para este calculo & necessiric a wutilizagc3io dos dados de
projetoc da coluna [Ape:;di ce 2] e dos dades fisicos dos compostos
[Apendice 11 que, aplicados A Equagfo (2.262> fornecem o valor da

Teltengdc em fase liquida. © wvalor da retengiic wvapor pode ser
estimado também a partir dos mesmos dados utilizando-se wuma

correlagic geoméirica mais simples

2
T Dcol, (s hov hv ] pvqpor

'UnC vapor) = - v Pm Z. 3

com D L espressando o dimetro da coluna, S o espagamento entre os

estagios e Pm © peso molecular dos compostos no estiagio considerado.

O dnico trabalho que conseguimos localizar onde se efetua uma
anadlise das consequéncias da retengfc wvapor nos resultados de
simuiacio de colunas ¢ devido a Choe EChae,iQS’?}. O autor simulou
diversas colunas com diferentes condi¢Bes operacicnais, com e sem
consideragioc para a reteng8oc em fase vapor verificando gque os
resul tados oblidos, para percentuais da retencio em fase vapor de

até 3% da retencdo liquida, nic apresentavam qualquer diferenga.
Aplicando-se entfo as equagBes (2.312 e (2.262 a4 coluna de alta
pureza projetada, para um estigic intermedisric e com a hipdlese de

uma mistura em fragdfo molar igual a B0OX obteve-se os seguintes

resultados { wver dados utilizados nos Apéndices 1 e 2 2

~ Retengioc wvapor

U Cvapor? = 2,08 moles
™

—Retengqo ligquida

L}‘nC liquidar = 87 moles
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Os valores obtidos indicam que, para a coluna de alta pureza
considerada, a retenglio ‘ em fase vapor constitue um percentual da
retengfo liquida da ordem de 3%, estando dentro dos limites
sugeridos por Choe [Choe,1887] para os quais a mesma n8o afeta os
resul tados. A retengio wvapor nic fol considerada no modelo

desenvolvido neste itrabalho.

2.4 -~ Conjunto de Fungdes P = fz(z, r,t>

Come visto no item (2.32 as equagles diferenciais do processo

envolvem, a cada incremento de integrag¢l3o, a avaliagdo de um
conjunte de fungSes P = fzc Zz,r,L2 relacionadas com aspectos
construtivos da coluna e com os compostos em separagdo. Estas

fung@es serfo analizadas a seguir.
£2.4.1 . Entalpias

Um elemento fundamental no estabelecimentoc de um correto
balango energético estd associado ao célculo da entalpia em cada
estigic do Drocesso. Para oS compostos de malior aplicacgio
industrial, tais comoc elementos orginicos, a entalpia dos compostos
pode ser obtida a partir de fungBes tabeladas [(Holand,18631,

geralmente na forma de uma fung3ioc do tipo

h. = f ¢ Temperatura,Pressio,x 3
o h )

H = { { Temperatura,Fress3oc, ¥y 2
™ H sl

onde hﬁ e H representam as entalpias das fases liquida e wvapor
" :

para © estiégico n, respectivamente.. Para os compostos utilizados

neste trabalho n¥o foi possivel a oblengfo destes dadoes. A solugdo

adotada fol expressar a entalplia através da capacidade calorifica
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C:P, tal que para o a fase liquida do composto i no estagion

h | = C o> T 2. 32

onde T representa a temperatura abscluta. Para a fase vapor

considera-se um termo correspondente & mudanga de fase

H . = C T ‘Tn+ A Z. 3

n,t p.n mist

Obtendo—-se a entalpia dos componentes puros, e desprezando-se o
calor de mistura dos componentes, a entalpia da mistura pode ser

expresga por

Lc e
M
=4 xh,'l. hn,t Mi. .;1 yh,L Hn,t i
h = =% H = 221 2. B4
™ ie n ie
x M L ¥ M

onde M & o© pesc molecular do iésimo componente envolvido.
LN

Esta hipédtese para express3oc da entalpia € amplamente utilizada
em projetos, modelagem e simulagiio de processos quimicos [ Luyben,
18973;Vann Winckle,18967] constituindoe um pr oc;ardi mento bastante
consolidade. A fim de se garantir melhor precisfo e confiabilidade
dos resultados a capacidade calorifica Cp e o calor de vaporizagdo,

ie autilizados na expressHo de mudanca de fase, foram
considerados wvariantes com a temperatura ( ver Apendice 12. Esta
hipédiese, como posteriormente verificado durante as diversas
simulacBSes realizadas, se revelou altamente consistente pois ©
gradiente térmico da coluna, da ofdem de 30°C acarretou diferengas

consideriveis neste valores, com resultados importantes no Locante 2

otimizaclc do processoe (capliiulo 7.
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Surge agora a questio, levantada no iftem 2.3.2, de avaliar a
expressic dh-dt visto ;. mesma ser fungBoc implicita do tempo. A
solucio deste problema envolve diversas op¢Ses sendo que, entre
estas, consideramos come mals plausivel a aproximagBo por uma
derivada de primeira ordem. Esta scolugico, utilizada por alguns
autores [Distefanc, 189681, consiste em avaliar h por

ht«l-At. - ht

° n n
h = (Z. 3%
n At

gque constitui um procedimento extremamente simples, mas contém um
risco ja menciocnado de ocorréncia de problemas numéricos devido ao
cancelamentc subtrative {MacCracken,128801]. Este procedimento,
portanto, deve ser preferencialmente implementado com precisio
dupla. Esta nossza escolha se deve ac fato que outros procedimentos
analisados [ Howard, 19701, embora utilizem uma formulagio mais
el aborada para Fol problema, necessitam efetuar este mesmo
procedimento para outros termos da expressio, ndo eliminande o risco

do cancelaments subtrativeo.

2.4.2. — RelagBes de soma e equilibrioc entre fases

As relacBes de soma, em ambas as fases, para um estagio
genérico n serio expressas por

e tC

.th"; = 1.0 e 'E Yo o7 1.0 2. 95
L=1 v=1

As relacSes de equilibric entre fases, fungBes altamente n3o
lineares da temperatura, pressio, composigdo e concentragdo do
sistema, constituem Ltalvezr um dos mals analisados tLemas da

engenharia guimica no Locante a separablilidade de compostos com



CAPITULO 2 - MODELAUGEM DINAMICA - 52

mudanga de fase, o consiste fundamentalmente na determinacio da
fracic molar em fase vapor do iésimoc componente gque se encontra em
equilibrio termcdinamdc; com a fase liquida, para as condig@es
existentes de temperatura, pressioc, composi¢¥oc e concentragio do
sistema no estagio considerado. Os problemas existentes para um
corretlo equacionamento destas relagBes ficam clarog a partir dos
diversos exemplos citados no item 2.2, onde se mosira a diversidade
de solugfies tentadas visande o© estabelecimento de procedimentos

aceitiavels para as possibilidades de cdlcule entio existentes.

A soluglo das equagBes (2.362, dado seu carater ndoc-linear pode
ser feita medi ante técnicas iterativas COmG, por exemplo,
Newton—~Raphson. Como o numerco de componentes do sistema ¢ conhecido,
a determinagio de suas fragSes molares em fase liquida, que
representa a solug3o de (2.380 passa a ser efetuada com duas
variaveis independentes : pressfo e temperatura do sistema no

estigioc considerado. Duas situagBes distintas podem ocorrer

- a pressic e a temperaturas s8o variiveis : constitul o caso
mais complexo e raramente considerado, Nesta situac¥o ¢ necessaric
resolver iterativamente a equagioc (2.3687, utilizando uma relaxagioc
entre as duas wvariaveis , P,., = Tn, verificando a convergéncia do
sistema mediante a introdugio de uma varidvel auxiliar ( no casc, a

entalpia do sistema no estagio consideradod.

-~ A pressio se distribue linearmente ac longo da cocluna : esta
hipdiese, bastante préxima da situag8o real de uma coluna, permite
que a equacioc (2,362 seja sclucionada iterativamente utilizando-se

apenas a ‘tLemperatura como wvariavel independente, evitande o

emprego de relaxagio.

Adotando—se a segunda hipdlese e supondo-se gue, para oS
compostos e condigB@es de trabalho da coluna o afastamentic das
condigBes de idealidade nic é significative ( como no presente casod

pode~se aplicar a leil de Raoculi [Gerasimov,i18974]
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ic o
P = E w2 P : 2. 8%
Y + 1
L=L ’

*

onde P & a pressfc do estagio considerado e f-',’,‘ a pressfo de wvapor

para o i—-ésimo componente.

A gquestBc de como expressar analiticamenie a pressZio de vapor
de uma mistura de compostos €& uma quest3o complexa, dada a grande
diversidade de equagBes disponiveis. Uma andlise bastante pratica
deste problema pode ser encontrada em Miller ([(Miller,18641 que,
através da utilizag@o de quase 50 opeBes possivels selecionou as
férmulas mais apropriadas a determinados grupos de compostos e faixa
de pressfo, verificando que a formulac¢cfo nF¥o-reduzida da equagiio de
Antoine, para a faixa de O a 1500 mm Hg fornece excelente previsio
da press¥o de vapor, falhandeo somente para alguns compostosC Hz, Ne,

NG, NzO e SnCl ‘) .A avaliagio de fgi serd entic efetuada através da
equagio de Antoine [Miller ,1964]

in Fc” = A F o em— 2. 3@

onde Ai, Bi. e Ct s3o coeficientes adequados & cada composto

{Apéndice 11,

G  procedimento para céalculeo de (2, 383, utilizando-se a
Lemperatura come variavel independente consistie em avaliar
iterativamente as i-ésimas pressdes Igi pela equaglo (2,383,
verificando-se a convergéncia do sistema pela eguagdo (2.37). Uma
vezr que se cbienha convergéncia , com determinagio da temperatura

i

'I‘h, ¢ necessario determinar as fragBes v em fase vapor

correspondentes a fragdo x_ , em fagse liquids.

-

Uma das alternativas possiveis para expressic destas relag¢Bes
consiste na utilizacfo do coeficiente de equilibrio entre fases, Kni’

tal que para o iésimo composto no enésimo estégio tem-se a seguinte

relagfo [Holland, 198631
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y .= K | x 2., 8O

Para muitos compostos €& possivel encontrar-se fungBes de
correlacBo empiricas que fornecem o valor de K = f(T,P,x0. Quando
tal n¥o for possivel e adicionalmente, ©os compostos apresentarem um
comportamentoe nZo muito distante das condig@es de idealidade pode-se
utilizar [Van Winckle,1987 3

y P

n,i n,i
K o= X . (2. 40

™, 1L
v P
™.t n,t

onde v, e v, s¥e o coeficientes de atividade e fugacidade,
respectivamente, gue compensam desvios dos compostos em relag8o ao
comportamento ideal, soluglo esta adotada no presente trabalho.
Estes termos da equagico (2.40> foram calculados pela seguinte

metodoclogia

—}fn: = o coeficientes de atividade foram calculados através das

equagBes de van Laar [Van Winckle,1987] que para o caso binarioc ¢ dada

por [Apéndice 11:

B A B
TC ln;rti: = = - T lnyzbé = (2. #id
[1 + & C x/x)] [&+Cx/x)}
1 Tz 2 1
-1 = o ceoeficiente de fugacidade ¢ de interesse maior para

n,t
sistemas com pressZo elevada, situagBo esta gue nio se aplica ao

presente trabalho. Foi portanto considerado v unitario.

']

2.4.2 — Eficiénecia da separacEo e propriedades fisicas

A expressZo da eficiéncia de separaglo, em cada estagioc, & dada
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por [Holand, 196831

= E y . +C1. - E >y 2. 42

n, i M, ", i M. n g,

onde Eu, é& a eficiéncia de Murphre asscciada ac estégio n e y:_':’,L
a fracZc molar real em fase vapor do componente i, calculada pelas
relagSes de equilibrio., A utilizag¢lc da eficiéncia em fase vapor de
Murphree permite o uso de valores diferentes da eficiéncia para cada
estégio ac longo da coluna, desde que se disponha de informagSes gue
permitam tragar este perfil. Uma solugio mais usual consiste na
implementa¢iic de dois valores diferentes, ) porém constantes, para

cada sec3o da coluna.

As propriedades fisicas do compostos, em fase liquida e wvapor
Cdensidade, calor de vaporizaglo, capacidade calorificad foram
expressas considerando-se sua correlagfoc com a temperatura e
concentracio dos componentes (ver Apéndice 135. Para tal levantou-se
os dados existentes na literatura sobre os componentes do sistema a

ser estudado, com o estabelecimento das correlagdes devidas.
2.5 -~ Algoritmo Final

Definidas todas as consideracBes, simplificagBes e correlagfes
utilizadas na modelagem vamos apresentar o algoritmo de simulagdo da
coluna. A Unica restrig¢fo diz respeito ao método de integragio
utilizado para sclugio das equagBes diferenciais, gque sera objeto do

préximo capituleo. O algoriimo final tem a seguinte estrutura
I ~ Inicializagio

Oy-Carregar © programa com os valores de regime do processo
consistinde dos perfis de itemperatura, vaz8es ligquidas e de
vapor, composicBes e pressles, bem como ©oF dados térmicos,

geoméiricos e fisicos da coluna, além das propriedades dos
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compostos ( densidade, pesc molecular, capacidade calorifica,
calor de vaporizagfio, constantes da equag3o de Antoine e van
Laar? e composi¢Bes, bem como os dados geoméiricos @ Lérmicos

da coluna, além dos dados fisicos dos compostios.

I1 - Sinmulagio

12> Calcular, a partir do estado atual da coluna, iniciando por
uma extremidade (base, p. ex.2? e chegandc até o topo, os

perfis de temperatura e entalpias, com a devida consideragio

para os est&gios ligados & alimentagdo, refervedor e
condensador
1.1. Temperaturas : utilizar as relagdes de soma (equagdo

2.3836) socluciconadas iterativamente por Newton-—-Raphson

com a temperatura como variavel independente na equagioc

de Antoine (eguagfo 2.38> para satisfagic da lei de

Raoult (equagio &. 372 das pressses parciais
N

X x,LPi=P) . Para as novas temperaturas ‘Tn avaliar os

iomi
coeficientes de atividade Yo pelas equagles de van

Laar (equagBes 2.410.

1.28. FragBes molares em fase vapor : avaliar, para a base,
os n estagios e © topo, as composig¢Bes ideals em fase
vapor yn,_t(equac;ﬁo 2.39) pelo coeficiente de egquilibrio
Kﬁ'i~ (equagio £.405. Calcular y:‘:’,L real pela equagio da

eficiéncia Cequagfic 2.42) para a base, n estagios e

topo da coluna.

1.3. Entalpias : para os atuais perfis de temperatura e
composicio calcule as propriedades fisicas dos
compostos [Apéndice 11, as entalpias em fase liquida »
vapor para cada estigic n, refervedor & condensador
pelas equagBes (2,320 e (2.332. Avaliar as entalpias

das misturas pelas equagBes (2. 340.
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1.4. Avaliar a dindmica do conjunto topo da
coluna-condensador, mediante as equagdes (2.273, (2.28)
e (2 2.20. ’

1.5. Avaliar o valor das derivadas das entalpias para a
base, ©os n estiagios e topo da coluna pela equagio
C2.3580.

2) Calcular, utilizando os wvalores das entalpias em fase
liquida, vapor e as respectivas derivadas, as vazfies de vapor
na base e nos n estigios utilizando as equagles (2.160,

(2.17>, €2.185, (2.195 e (2.205.

3 Avaliar, a partir das equagSes (2.90,(C 2.10>, (2.112,C 2.120

o

e (2.13> as equagBes diferenciais x . para a base, ©s n

I

estigios & topo da coluna.

4> Mediante método de integragfo apropriado ( ver capitule 35
© ¢ i+ by
®
™.t
para a coluna.

efetuar a integracic de obtende o© novo perfil de

composi¢Bes x;tf‘ﬁm

A

¢+ Ay tt+ Al

B> Para as novas composigSes e itemperatura T na
™

%

base, em cada estigio e no Lopo da coluna avaliar a nova

retengio molar pelas egquagio (2. 227.

&) Calcular as novas vazBes hidriulicas a partir da equag8o de
Francis { equaglo 2.2853

Cr+Am [£3)
. = X .

™,1 N,
procedimento até alcangar o tempo estipulado de simul ag3o.

7> Fazer x ., retornar ao passo 1 e repetir este
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2.6 ~ Simbologia

Os simbolos utilizados, gquando n¥o referenciados especificamente

no texto, possuem o seguinte significado :

A, B, € = constantes da equagic do coeficiente de atividade.
= vaz#o na base da coluna, moles-hora

capacidade calorifica ,calrsg °c

i

vazds do destilado, moles~ hora

|

= vazZoc liquida do destilado, moles-hora
= arraste da coluna

= vazio de alimentagfo, molesshora

14

constante (equagio 2.28D

i

entalpia, fase vapor, cal-sg

fl

entalpia, fase liguida, cal-sg

7o
T MU U0 w

= altura do liquido sobre o vertedourco, polegadas

<

= coeficiente de separag¢ioc entre fases

= vazZo liquida, molesshora

I A

= vaz¥o liquida, gal@es.min ( equagioc 2.28 2

o
[

= comprimentc do vertedouro, polegadas

= pressic no estigio n

Te Y ¥
‘ <

= presac de vapor do composto i

~

= material liquide retirado na coluna no enésimo estagio.

g
~

= material wvapor retirado na coluna no enésimo estagio.

R

<

energia entregue ou retirada da coluna,Mcal 7hora

i

refluxe, moles hora

i

temperatura, unidade compativel com a equag8ic utilizada.

retengic, moles

it

vaz¥o de vapor, molesshora

ij

fragio molar., fase liguida

M X S CH AP0
L

i

fragdo molar, fase vapor

¥

i

fragiZo molar real. Tase vapor.

coeficiente de atividade

TOROK
i

= coeficiente de fugacidade ( considerade unitério D
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Subscritos :

B = valores associados 4 base da coluna
D = valores associados. ac destilado

F = valores associados a alimentagioc

1 = fase liquida

n = estagio

NT = topo da coluna

<
]

fase vapor
= referente ao idésimo composto

n = referente ac enédsime estagio
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CAPITULO 3 : METODOS NUMERICOS ASSOCIADOS A DINAMICA

DE UMA COLUNA DE DESTILAGAO.

3.1 - Introdugao

Vimos no capitulo anterior que o comportamento dinmico de uma
coluna de destilaglBo pode ser expressco mediante um conjunto de
equagcles diferenclais de primeira ordem, nAo-lineares e Ccom

coeficientes variantes, expresso por

; = I"iCz, P, t2> 3. 1

L=

zeR, PeR", t I a,b] , £f: R'x R"x R 4 R"

onde as equacSes diferenclais expressam o balancos de massa =
energia nos diversos estigios, P um conjunte de relacgBes entre as
diversas varliveis do processo , t o Lempo e dimensdoc de fn, m 1

dependendo das consideracBes efetuadas na model agem.

O conjunto de fungBes P pode ser expresse em sua formulagdo
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geral por
P = fz(z,r,t,b @,
x R — s R"

onde r expressa um conjunto de varidvels e relagBes da coluna
abrangendo ifitens tais como configuragfo dos internos, propriedades
fisicas dos compostos e outros, com dimensZo de [ 1 1 dependente

também das consideragBes efetLuadas.

As equacBes de conservagio de massa e energia do processco de
destilacic, expressas através de ;:, apresentam caracteristicas

importantes no tocante 4 sua solugdo :

12 Cs coeficientes das fungBSes f . sXEo calcul ados,
principalmente, a partir das wvaz@es liquidas, vazSes de vapor e
relacBes de soma e equilibric existentes no processo, parametros
estes dependentes das condig@es operacioconais as quais a coluna se
enconitra submetida. As equacBes (3.10, portanto, apresentam

coeficientes wvariantes noc tempo.

2> As relac¢Bes hidrodin&micas , de soma & de equilibric enire
fases, parie integrante do conjunte de correlagBes ¥ sao
caracterizadas por um alic grau de ndo-linearidade, fendmenc esie
também dependente das condi¢Bes operacicnais do sistema. As equacles
3.12, portantoe, além de coeficientes ndo—estacionarios, possuem

comportamento altamente naoc~linear.

3> Colunas de destilacf¥o sHo eguipamentos industriais que
apresentam dezenas e, por vezes, centenas de estagios de separ acio.
Comc as equacBes sfo aplicadas & cada estidgio, a dimens8c de z &

geralmente elevada, podendo alcangar varias centenas.

Estas caracteristicas, claramente, inviabilizam o© emprego de
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métodos analiticos para sclugio de (3.13, como discutide no capitulo
anterior. A busca de alternativas outras que n3c mélodos analiticos
classicos de scluc¥o comegaram a surgir com o aparecimento dos
computadores., Historicamente, verifica-se que, ja com o aparecimento
dos integradores diferenciais, monstruosas engenhocas mecénicas da
década de B0, a solugfio de tais equagBes comegou a ser possivel
[Pigford,1951]1 ainda que para modelos bastante simplificados e com
reduzido numero de estigios. A etapa seguinte veioc, com a introduglo
dos computadores analégicos [Lamb,19061 ] onde sistemnas mais
compl exos, embora com numero ainda reduzido de estagios ja& foram
simulados. Chega-se assim & utilizag¢3o dos computadores digitais
[Rosenbrock,1988; Mah, 19621 e, natural mente, dos respectivos
problemas envolvendo os métodos numéricos utilizados. Di versos
estudos podem ser localizados na literatura [Mah,1862; Sargent,1963;
Distefano,1968] abrangendo a precisfio & estabilidade de diversos
métodos numéricos [Runge—-Kutta, Kutta-Milne, Heun, etc.l utilizados
para sclugfo das equa¢gBes dinAmicas de uma coluna de destilagdo,
estudos estes que receberam forte impulsc a partir da década de &0

chegando até os dias atuais [Lagar.,1987; Cameron,1988]

Um dos mais importantes pontoes envolvendo a utilizag3c de
métodos numéricos para solucBo de equagBes diferenciais - que
transcende o problema das colunas de destilagSo - se relaciona com a
estabilidade numérica do méitodo e suas consequ@ncia; no Locante &
precisso e esforg¢o computacional necessérios & obtengdoc de solucBes

aceitaAveis para equa¢Bes da classe (3.13.

0O problema matematico (€3.12 pode ser classificado como
instavel, ultra-estavel ou com estabilidade neutra, dependendo do
compor tamente de suas soclucBes na wvizinhanga de um estado
particular. Nesta wvizinhanga elas podem ser aproximadas por uma

solugic linearizada

% = fiC w,.P,LD + I w, i3z — w2 3. 3
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onde J( w,i) denocta a matriz jacobiana do sistema avaliada em (w,10.
O comportamento do sistema pode ser caracierizado pelos autovalores
kl de Jlw,tD, Xi = 101i0n' que fornecem o grau de rilgidez ("stiffness
ratio”) do sistema : um elevado grau de rigidez indica que a solugHo
estid se alterando lentamente em relagZc & parie real mais negativa
dos autovalores. Se todos os autovalores sZo negativos, porém com
pouca variag3o em seus médulos, ¢ processo possui estabilidade
neutra enquanto autovalores com parte real positiva caracterizam um
processo instavel. Se os autovalores s3o negativos, porém com
médulos nEe muiito diferenciados enitre si os problemas assoclados &
soluclio numérica de 2C1d n3o s¥o tIo significativos. Se, contudo, os
autovalores apresentam parte real negativa com médulos bastante
distanciados entre si os problemas numéricos asociados & sua solugdc
podem ser bastante sérios, exigindo cuidados especiais. Esta classe

de processos & denominada ultra-estavel.

Uma indicagfo dos problemas relacionados com a estabilidade da
solucloc numérica de um sistemas de equagles diferenciais acopladas
pode ser mostrado a partir de um exemplo numérico simples

[Aiken,10741. Seja o sistema linear invarianie

x = A X » XCO2 = X 2
xeﬁ?z,Ae{R’zXZ, e A = At o
k A
z
C)\1L3 C?s.ii.)
com solugdo analitica xiCtD = xico:> exp » szt') = Ciexp
+ C {:Kzt} & as constantes € = k xCO2 e & = »x (0> - C
2z °7P s ] )\1 - ?\2 2 2 i
Se >~.2<< ?\1< G & Cz = Ciz 1 , a solugBo do problema tem a forma

descrita pela figura 3.1. gue contém uma componente de dindmica
extremamente rapida {associado a 3\12) », mas cuja contribulgio para =a
soluglo finalnZoc ¢ decisiva, uma vez que praticamenie se anula

a partir do instante ti.
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X : — x mgdit g ghzt
rasas z sgagt

—— 3 gMt

Figura 3.1 - Processo rigido ou ulira estavel

Az limitagBes de estabilidade para um métodoe de integraglo,
quando aplicade 2 um sistema muliidimensional, contudo, exigem gque
Eihkgnmu , onde h ¢é ¢ incremento de integragfo, seja limitado,
situagdo esta que coloca restrig@es sobre o valor maxime do
incremento admissivel para obtengioc de uma solug8o estavel para o
problema. Tal situa¢8Bo decorre do fato que, embora a regific estéavel
de integragioc no planc hA ¢ ver figura 3.2 DO seja determinada pelo
componente com dinamica lenta, o incrementc de integraci3o &
determinado pelo componente correspondente & dinamica réapida. Assim
Ze o processo a ser integrado possui um autovalor de médulo elevado
o incremento de integragfio h deve ser extremamente reduzido para
garantir que Hh)\_LE esteja dentro dos contornos da regifio estavel.
Esta classe de fungBes com os mbédulos dos autovalores largamente
espagados constitui um preblema especifico no itocante & sua
integracio numaricsa pela necessidade de Se estabel ecer um
compromisso entre a precisfo necessiria & sua solugfo e o esforgo

computacional necessaric & obitengso da mesma. Vamos entZo introduzir

a seguinte definigio:
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DefinigEo 1 :" Um sistema de equagBes diferenciais ordinarias,

com valor inicial e formulagdo

%

x = F Cx, 0> , xC(O=x_ , xeR @. @
& dito ser um sistema rigide, ou ultra-estével, ("stiffness
aF

systen'? se o Jacoblang local (C > contém pelc menos um aulovalor
8 x

que ni3o contribui significativamente em todo o dominio de interesse

da sclugBo.

Im (A%}

i 1

-2 -
Re {h%)

§. =Contorno do meétodo de Euler
2. =Contorno do métode de 29 ordem
3. =Contorno do método de 39 ordem

Figura 2.2 - Regifoc de estabilidade para métodos RK explicitos.

Baseado na definic3o acima &€ facil verificar gque, se © processo

& altamentes estével - casc de uma coluna de destilagio -

Cg X)C dd: > possui valor elevado e, para uma solugdo analitica
real, qualquer perturbagio no processo ¢ rapidamente amoriecida. Se,
contudo, a solugico € computada numericamente utilizando valores de
Cdxdi> baseada nos valores estimados de x enlic um pequenc erro em
X se propaga rapidamente para a solugBo final através de {(dxsdio,
que pode divergir rapidamentes. Esta classe de problemas, portanto,
exige ou a utillizacio de méiodos eépet:ificos de integracio numérica

ou a necessidade de cuidados especiais no tocante aos intervalos de
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integrac¥e com consequencias diretas sobre © esforgo computacional

necessaric 4 sua solugdo.

%

Em se tratando da questZo da estabilidade de métodos numéricos
para soluglc de equagBes diferenciais rigidas s3o varios os pontos e
tipos de estabilidade a serem abordados. Nosso interesse, contudo,
nZc reside em estudos tedricos de estabilidade numérica, mas

simplesmente na escolha e implementagdo de mélodos estaveis

Ccomputacionalmente eficientesd adequados a solug3ico do tipo de
problemas com os quais estaremos 1i dande : equagBes diferenciais
ordinarias de i+ ordem, nZc~lineares, ultra—estéavels com
coeficientes variantes, provenientes da modelagem dindmica de

eolunas de destilacBio de alta pureza. Verificaremos, inicialmente,
de forma breve, a condig¢fio de ocorréncia do problema de rigidez nas
colunas sob anilise; ser¥o analisados a seguir os requisitos
associados aos mélodos numéricos de integrag@o especificos para

processos rigidos.

Nos estudos efetuados verificamos que uma garantia efetiva de
confiabilidade nos resultados obtides mediante integragdo numérica
de equacBes rigidas implica na adogfo de métodos com estabilidade A
esou estabilidade S. Os conceitos de estabilidade A e S serac
diseutidos no fitem 3.3. A seguir ser3o discutidos e implemeniados os
métodos de Runge-Kutta Diagonalmente Implicitos C(métodos de terceira
ordem em dois e Lrés es'tégi os, respectivamentel e o© método de
Liniger-Whillhougby (primeira ordem em um estigiol que satisfazem as
condi¢Bes de estabilidade necessarias a este trabalho; um
maioraprofundamento deslas questdes pode ser encontrado na

biblicografia citada.

3.2 ~ Rigidez Numérica em Colunas de Destilagao

Colunas de destilacfo constituem uma classe de processos cuja



CAPITULO 8 : METODOS NUMERICOS - 67

model agem dindmica apresenta as caracteristicas de rigidez numérica
anteriormente descritas. O problema que se coloca & verificar a
ocorréncia, e em que 'grau, das caracteristicas de rigidez nas
colunas de destilag®o de alta pureza, objeto de nosso irabalho, Esta
verificagfio se revela procedente visto gque s3Ho varios os fatores
causadores de rigidez em colunas de destilagZo {( press3oc de
trabalho, volatilidade relativa dos componentes, grau de pureza dos
produtos?, cada qual influenciandoe de maneira diversa esta
ocorréncia [Tyreus,1078bl. Esta verificagfo pode ser efeltuada a

partir de dois enfoques

- anbdlise das caracteriszticas dosz aulovalores do sistema sob
estudo, calculados a partir da matriz Jacobiana dos

coeficientes do processo (ver Apéndice 3D.

-~ confrontacio das caracteristicas do sistema sob estudo com os

resuliados ¢ andlises existentes na literatura

1. Autovalores do sistema : Para esta analise foram
selecionadas trés colunas com teores de pureza no destilado iguais a
o,88, C, 999 & O, 9900 em fragic mol ar > respectivamente,
correspondendo a colunas pura, de alta e altissima-pureza e
doravanie referenciadas como colunas 1, 2, e 2, respectivamente
LApgéndice 31. As matrizes Jacobianas dos coeflicientes dos sistiemas
foram obltidas e o©os autovalores }\L’ i=1C1ONT+2 calculados. G
procedimento classico de avaliag8Ho do grau de rigidezr (GRZ de um

processo consiste em se calcular

oAl
s 3. 5

GR

Boa

Lomun

assoclando este wvalor ac grau de rigidez do =zistema. Os resultados

obtidos para as colunas 1, 2 o 2 s&o mostrados na Tabela 3.1
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Tabela 3.1 - Rigidez numérica dos sistemas 1, 2 e 3

BISTEMA NUM. I W I N I GR AN
oL mith z N

1 ZOS7. 4 18. 7 110 1,65

2 1585, & 14.0 ti4 2,714

a 1047.0 .8 146 8,94

Os resultados mostram que

~as condig¢Bes de rigidezr do sistema sHo acentuadas, porém
praticamente constantes para as trés colunas, com ligeira

variacfco & medida que o sistema se torna mais puro.

-3 medida que o© sistema se torna mais purc © autovalor

dominante decresce, indicande maior constante de tempo e

processo mals estavel.

- a relag¥o entre os dois menores autovalores do sistema,
.Xi e ?\2, aumenta para © sistema mais puro indicando a existéncia

de um autovalor dominante

&. - Resultados na literatura : As causas de rigidez em colunas
de destilagdc foram estudadas por Tyreus [Tyreus,1975bl. Enire os

resultados por ele obtidos que nos interessam mais diretamente

podemos relacionar os seguintes

- Problemas de rigidez em colunas de destilagBo tendem a ser
crescentes com a pureza dos produtos obtidos : esta conclusdo
esta perfeitamente de acordo com os resultados apresentados
pelos autovalores obtidos para o nosso sistema, ficandce mals

uma vez evidenciado que estamos lidando com um processo rigide.
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-~ Volatilidade relativa : para uma mesma pureza do destilado a
relacio de rigidez do sistema tende a crescer inversamente &
volatilidade relativa dos compostios presenies, ou seja, colunas
de alta pureza com baixa wvolatilidade relativa Lendem a
apresentar maiores taxas de rigidez. A volatilidade relativa do
nosso sistema possul um valor médico € 2 2,5 O confirmando suas

condi¢gBes de rigide=z

- A retirada das esquagles hidraulicas n3o dimimui a rigidez do
sistema : consideremos as equagdes da coluna expressas numa

formul ag8o linear por

% = Ax + B L @. ®

onde X © L s30 os vetores das composig@es & vazdes liguidas. Os

‘autovalores de A podem ser obtidos a partir de ( wver i{tem

3.5.15:

@. 7

Os autovalores de F, associado as equagBes hidraulicas podem

ser obtidos a partir da férmula de Francis ( ver Apéndice 23
Ia 1F = {1,5 k1 Ch 3"’5} k 3. @
™ i w L= 2

onde k1 =] k2 sHo constantes apropriadas. Tyreus [Tyreus,1878bl

analisando condig@es diversas para diferentes colunas obteve
coma resultade que [ A Foa g o a?
Max o

pratica, que a eliminagio das equagdes diferencials relativas a

o que significa, na

hidrodinamica das colunas n3c altera o grau de rigidez do
sistema: ou seja, ainda que se adote uma soluglo simplificada

para as vazBes liguidas o problema de rigidez d4do processo
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permanece inalterado, impondoc a necessidade da utilizag8o de

métodos apropriados para integragio das equa¢les (3.10.

*

Estas caracteristicas existentes no sistema sob andlise C alta
pureza, volatilidade relativa 2,8 ’ grau de rigidez > 100>
configurando um sistema ultra-estavel impuseram a necessidade de
definir e implementar métodos numéricos apropriados que garantam uma

solucBc estavel, precisa e com esforgo computacional adequado as

necessidades do trabalho.

Similarmente ao ocorrido para o caso da modelagem das colunas,
verificamos na bibliografia a que tivemos acesso , o©0s seguintes

pontos

- Alguns estudos envolvendo métodos numéricos de integragdo
para colunas de destilaglo enfocaram geralmente métodos
explicitos.
-~ Alguns estudos mais recentes utilizando mélodos explicitos
trabalharam com subrotinas prontas tipo GEAR [Lagar,1987]
-0 empregc de métodos de Runge-Kutta implicitos, quando
aplicados a processos [{Cameron,1888] niEo enfocam
especificamente o aspecto das colunas de alta pureza, além de

utilizarem troca de métodos durante a integracgio.

Verificamos, portanto, gue o problema de métodos adequados a
solucEo das equagBes diferenciais da coluna, além de representar uma
necessidade para o nosso trabalho, ganha dimensZo especial pela
necessidade de se obter precisZc na faixa de 10° ppm, aliada &
necessidade de baixo esforgo computacional, n¥So tende sido objeto de
anidlise especifica na literatura. Assim optamos pela implementac3o
de métodos implicitos A e S—-estéaveis ( ver item 3.3 3, de diferentes
ordens, para as colunas com diferentes graus de pureza visando
analizar a influéncia da ordem dos métodos na precisfio obtida para
os resultados, bem como os ganhos computacionais enveolvidos. Assim,

além de implementar a infraestrutura adequada ao nossc trabalho,
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procuramos efetuar uma anilise do desempenho destes mélodos para
esta classe de processos.

Embora nZ%c se tenha a intenglc de efetuar analises tedricas de
estabilidade de métcdos numéricos de integragfo, mas sim verificar
de maneira pratica seu desempenho, torna-se necessaric a introdugio
dos conceitos basicos inerenites & estabilidade numérica necesséria a
este trabalho, bem como a evoluglo dos métodos de Runge~Kutia
Diagonalmente Implicitos e o métode de Liniger-Whillhougby, a serem

implementados.

2.3 ~ Estabilidade dos Métodos Numéricos

3.3.1 -~ Métodos A-estavels

Seja um método de integrag¥So numérica, linear, de miliiplos

estagios, para avaliag8c numérica aproximada da solug8o x = x (10 de

um sistema de equacBes diferenciais ordinarias de primeira ordem
x = £C t,x D, xCod= x_ , x « R, 12 0 . o

com a formulagio genérica

k k
.zakmi Xn+ic-i, = h CE ’?k—t. et k- i {8. 10)
L %0 Lm0
o, e RY, i = OoCidk., a® 0, h>0
1 N

cuja equacio caracteristica [Seinfeld,1970] & eXPressa pelo

polinf®mic de ordem k em u

H- T o o wh?\zz‘?iyk =0 g, 40
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com k solug®Bes na forma das raizes B i = 1€1i2k. Se o método for
utilizadeo para computag@c numérica aproximada de (3.82 que , para
efeitos de simplicidadé e sem perda de generalidade pode ser

considerada em formulagic escalar

;I::?\x,x:i 3. 12
o
com soluglio analitica x(nd = X exp C A LD conduzirid a uma solugdo
numérica da forma
™
xn-»-d y1+dzy+ ..... +«:ik‘g.zk 3. 1

com a raiz principal M, aproximando uma expansZc em Taylor  da

solucio real

p = exp Ch A > + oC BP** , h e O 3. 14)

Defininde uma funcfo erro e = x - x(nd, ou seja, a diferencga
Enl g
entre o valor aproximado obtido mediante integragd3o numérica e a

solugio analitica real do problema como

g = C "+ e "o + o n 8. 157
n + Py 2 M2 e x M ’
verifica~se gque , para a obtengic de um resultado estavel, esta

fungifco nic pode crescer com n, o que mostra gue as raizes da equagio
caracteristica do método utilizade vEo, em Ultima  analise,
determinar sua estabilidade. Portanto um método linear de passo

miliiplo & dito ser

- Absolutamente estivel, se | | <1 , 1 = 1010k,
— Relalivamente estavel, se | ,ui} = bop b . 1= 1010k,

Vimos, no inicio do capitulo, gue as dificuldades para obtengdo
de estabilidade numérica para um processo podem ser inferidas a

partir de uma anAlise de seus autovalores; sob o ponto de vista do
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método utilizado esta estabilidade se reflete no comportamento das
raizes de sua egquagio caracteristica. Os autovalores de um processo
e as ralzes da equaglo caracteristica do mélodo utilizado devem,
portante, estar intimamente relacicnados. Seinfeld [Seinfeld,l18703
efetivamente, mostrou o interrelacionamentc enire estes valores que
achamos valido reproduzir . Para tal considere a equagio

Y= Ay, yo =y 3. 10
cujas solugBes pelc método de Euler e Euler modificade s3o,

respectivamente,

¥ = ¥ + h vy e oy myn+h/ac;nﬂ+;r} 8. 17}

m+i ™ LAk 8 2!

Um incremento na soluc3c exata desta equag3o a partir do ponto

n ser& dado por

yin+l> = exp (AhRD y(nd 3, 1@

encguanto a solugfo numérica, com um método de estagio UGnico , para o
mesmo ponto fornece

Yiee = M C hA D Y. 3. 19

tal gque yin+i> = Yoy T C se ML hA J ey exp C hA D.

Para o méitodo de Euler M (hA> = I + hA , ou seja, os dois
primeiros termos da expansio de expChAd. Para a regra trapezoidal,
MChAD= € I - 1.2hAD7CI + 1.8hAd correspondendo & aproximagio de
Padé para expChA> [Calahan,19867). Para um sistema de equagles
diferenciais ordinarias do tipo dade por (3.162, v € ®", define-se

# -
uma transformagio de similaridade vy = Pz, o que conduz a = = P * APz,

2L 00 = Pmiyo gue se reduz a z*—? Az, onde A & a matriz diagonal

dos autovalores, se A = A, ¥ 1 # j. A soluglo de (3.182 sera
t 3
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yCn+1d = P expC AP *yC(nd (3. zo}
A convergéncia do método linear de passo simples exige que
MCPAP*hY =PexpCAh>FP" @. 20

A forma geral da aproximagio de Padé que inclui todas as raizes

caracteristicas &

n m .
MCBDY> =CTb B >"cya BD. @. z2
i=1 b=1
Seja B = P A P!, o que fornece
g o —ti -t o -1
MCPAP™ = ¢ T bCPAPHDDY'CgacPAPDD @. 2o
i=1 i=1
~1 n - - i -3
MCPAP™ =PC I b AD ' pa ADP a. z4
izt i=1
MCPAP™ =P MC A P°' = exp ¢ AhD @. 25

onde cada elemenio da di agonal de MC A2 se aproxima do

correspondente elemento de exp (AhD. Visto que cada elemento da

diagonal de M & a raiz caraciteristica M do método de passoe simples,
yichki)x exp(h?\iﬁ. i = 10i0m. 3. 26

o que evidencia claramente a relagfo entre os autovalores do gistema

e as raizes da equagio caracteristica.

Os conceitos de estabilidade numérica dos métodos de integragio
foram inicialmente estudados por Dalhquist [Dalhguist,1963] que

introduziu o conceito de metodos A-estivels

Defini¢cZc 2 - ™ Um méiodo linear de multiplos estagios & dito
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ser A-estivel se todas as sclugBes de (3.100 tendem a =zero,
para n—— @ , gquando © método ¢ aplicado com h fixo e
positivo a gqualgquér equagfo diferencial ordinaria C(EDCD da

forma

(8. 27

Xo
Il

kel
¥

comq € €, ReCgd < O, ¥V h >0 ."

Um método A-estével, portanto, nic impde qualquer restrigio ao
valor maximo do passo admissivel no tocante a questio da
estabilidade dos resultados; somente gquestdes de precisfo necessaria
aos resultados determinam limitagdes de incremento admissivel h . E
importante ainda ressaltar que o conceito de estabilidade acima diz
respeito ao método, visto que estamos supondo que © processo sob

andlise & inerentemente estavel, ou seja, ReC?\‘_'D < O, ¥ i.

Ao introduzir o conceito de estabilidade A  Dahlguistit
[Danlquist,1963 ] provou ainda dois importantes teoremas relativos 4

estabilidade dos métodos lineares de ordem p com k estégios

Teorema 1 :  Um método explicito de k estagios nio possul
establlidade A'.
Tecrema 2 : " A ordem p de um mélodo linear de k eslaglios ndo

pode exceder Z, com © menor erro de truncamenico sendo oblido

para a regra do Ltrapézico, comp = 2 e k = 1.

A partir da introdugio destes teoremas,  provando a
impossibilidade de se obter simultaneamente estabilidade e precis&o
para métodos explicitos as pesquisas visando a obteng 8o de
estabilidade e precisfo para os métodos numérices evoluiram segundo

duas direcSes basicas

1{IDesenvolvimente de métodos linsares de miltiplos estagios

satisfazendo condig¢Bes de estabilidade menos restritivas [por
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exemplce, HN@rseii, 1660: Widlund,1887 1 -
22 Desenvolvimento de outras classes de métcodos A estévels com
alta precisfo dog resultados [ por exemplo, Treanor, 1066;

Ehle, 19868 ]

Para o© primeiro caso pode-se citar o© titrabalho de Widlund
[Widlund, 1867 1 que generalizou o conceito de estabilidade A

introduzindo o conceito de estabilidade ACod:

Definigdio 2 : " Um método linear de k estigios & ditoc ser ACoD
estavel, o € (O,r2), se todas as scolugBes de (3.100 tendem a

zero para qualquer h >0, quando n —— ® , guando (3.102 &

aplicade & equagfo

y=Ay,AeC, re D, 3. z&
S Cod =Lz e T ; argl-=z2> < &, aa = 0 3. "

O método & dito possuir estabilidade do tipo ACns 82 se for AloD
estavel ,¥ o € (O, 182 e A(DD estavel se existe o & (O,n/22 para o
qual se tenha estabilidade do tipo Alol. O conceite de establlidade
tipo A introduzido por Dahlguist constitui, portanto, © casc mais
restritivo da estabilidade ACoD de Widlund, ou seja, estabilidade do
tipo Alrns22. Jom o abrandamento da condig8o de estabilidade Widlund
[¥idlund,1867], considerando EDOs da forma

; = O (L2 + f{Ld , xCad> = X (3. 2o0

com os autovalores de Q de major médule localizados n8o somente no
semipl ano-esquerdo, mas delimitados a uma regido Sa mostrou que, ¥ o
e (0. 722 existem méicodos implicitos A(oD estiveis de ordem 3 e 4.
embora, para o préximo de no2 alguns valores de o & ﬁi sHo

demasiados elevados inviablilizandoe seu uso na préatica,

Para a segunda hipétese podem ser considerados os itrabalhos de
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Treanor [Treanor,1865] que, para EDCs da classe de (3.282, com Q
constante & (L) quadratica desenvolveu métodos de integragdo com
soluglo exata ; N@rsett [Nerseit,i868 1 desenvolveu condigles para
garantia de estabilidade ACe0 fornecendc os valores maximos de «
para métodos com k = 3,4,5 e 6 ; Ehle [Ehle, 1868 ] centrou suas
atencBes em métodos de passo simples de ordem arbitrariamente alta
que satisfazem os requisitos de estabilidade do tipo AC(n/2D
assinalando, entre outros pontos, gque os métodos de Runge—-Kuttia

implicitos , com n estagios e ordem 2n s8oc A(n 20 estévels para n =

1.2,3....

Entre os diversos estudos de utilizagl3c de mélodos ACw
estivels, Protero [ Protero, 18741 , aplicandc métodos de estagio

simples a sistemas de EDOs ndo-lineares verificou que
17 alguns métodos com estabilidade tipo A forneceram solugfes
altamente instaveis.
23 a precis¥o das solugfies oblidas para tais equagles ndo

pareciam guardar relagfio com a ordem do método wutilizado,

indicando problemas de instabilidade.

Estes estudos levaram-no a sugerir a revis8c dos conceitos de
estabilidade aité entio utilizados intreduzinde o© conceito mais

restritivo de méitodos S-estavels.

3. 2.2 - Métodos S—-estavels

Consideremos a EDO n¥o-linear de valor inicial dada por
;":fcxs)") N y =y , ¥x= O 5. S0)

cuja aproximagfo, nas imediacBes da solugdco y = glc0 pode ser dada por
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y = £0x,g(30) + JCCy ~ glxdd . 80
y = gl + JC3OC y - gl @. a2

onde J denota a matriz Jacobiana J(x0 = fytx.g(x)].

GO problema n¥o-linear (3.302 & dito ser numericamenie rigido se

os autovalores A(xD de J(x sHo tais que

Max (Re C(—-AL2 2% Max { RelCh(x> 2 3. 83
A by

para um dominioc x da solug8o. Para muitos problemas da classe

(3.30>, contudo, & possivel definir um subconjunto % de "autovalores

rigidos” tais que

~Re € ACxD D » Max | Re € A(Od] = A (3O @. 34
el res

Para tais situagBes existe uma matriz JQCXD, com autovalores

nfo-nulos iguais acs autovalores AMxD € % tal que

DGO =D O+ o A DD 3. 3%

Quanto maior a separacio entre oz dois conjuntos de autovalores

em (3.34) mais préxima estarfc as equacBes (3.312 e (2.320 na forma

das equagBes
;' = 5‘33@ + J’afﬁ E oy = gl 3. 36}

e maior a semelhanca das egquagBes (3.382 com as propriedades de
rigidez do sistema n3o-linear (3.302. E claro, portanto, gque as
dificuldades numéricas relacionadas com a soluglo de (3,300 serfc as
dificuldades relacionadas com a sol Ut;gc; de (3.38>. Sem perda de

generalidade consideremos (3,385 em formul agfo escalar
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y = glxd + ACGO [ y - gD @. an

onde A € € , Re(Ad < O @& é(x) sendo uma fungdo definida e limitada
no intervaleo x € [ O,x 1. Para equagBes do tipo (3.37), Protero

[Proterc,1974] introduziu o conceito de estabilidade tipo S :

Definig8o 4: " Um método de estigio simples & dito possuir
estabilidade do tipo S se, para uma equag¥o diferencial
ordinaéria da classe (3.37) e para )\o’ v Ao S R e ?\02 O existe
uma constante real positiva h tal que

v - glx )

I Nt — nri | < 1 3. as
Y g < X )

n

para y = ngnZ} » O < h <« ho e todo complexo X com Re ¢ A 2 2 Xo
s X € Lo, xn}. Se as condigBes acima forem validas somente
para Jarg(-hA2|< A, o método & ditos ser SCod estavel. Unm
métods de estigico simples c<¢om estabilidade S & dite ser
fortemente S- estivel se

v ~ gt X >

nra +1 O (. DN
y _ g (C xhl) :

™

L 3

quando Re (~A 2 —— o , ¥ h > C tal que R X € [O,%x1."

Vé-se, portanio, gue gquando 5(){) = 0 os conceitos acima sSHO
equivalentes & estabilidade tipoc A e forte estabilidade A para
métodos de um estiagico. Uma extensiEo dos conceitos acima bem como um
desenvol vimento de alguns métodos apropriados para para sclugEoe de
problemas do Ltipo analisado pode ser encontrada em Protero [Protero,

1974 1. Para as necessidades do nosso trabalho esites conceitos s3o

suficientes.

Vejamos a seguir o desenvolvimento dos métodos de Runge-Kutta
Diagonalmente Implicitos sobre os quais a nossa implementacic estara

baseada, bem como o método de Liniger-Willhougby (LW, métodos estes
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com estabilidades A e § o que ser3c implementados para solugdc do
problema apresentadc pelas equagBes dindmicas das colunas de

destilag8o de alta purezi.

3.4 - Métodos de Runge-Kutta Diagonalmente Implicitos (DIRKD

4 concepglo basica de um método de ERunge-Kutta consiste em

aproximar a sclugfSc y : (0,47 € R™ de um problema de valor inicial

y = fCy,td , ycod =y, . £ R"— R", €O, . 40
em um ponto tnﬂ.-: tn+h , onde h é& © incremento de integracio. pela
integral

yCt_ > = yCt > + j‘“‘“ £CL,yCt20dt 3. 40
iry

utilizando a férmula de quadratursa

<
= + .
yﬁtn“} y(tn} + hk r bi.f £ tn-‘*‘!‘,h ¥ Ctn+'{,h:)} erro 18. 427
[ 4 T 1
onde 7., ... T sic pontos de quadratura e b, ... bq sdoc as
2
respectivas ponderacgfes. Se denominarmos tm--r " por tn .e
i_ »

partindo~se de um pontoc y(i 2 para o qual dispBSe-se de uma
n
aproximagic v , € necessarico ter-se os valores Y. para o céalculo
™ -
de thh_D. Tais pontos serfo também aproximados por uma gquadratura

2%

numéerica da mesma forma
Yy =% + h ¥ a fC L,y D, 1 = 1Cidg 8. 45

A relacBSes (3.430 representam um conjunto de equag@es

implicitas CJLie dever 3o ser scluclionadas para Yo @ que,
#
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substituidas em (3. 42D, fornecerfo o préxime valor de y
. q
b D 4 + hY b fCL .,y 2 3. 44

Seguindo Butcher [Butcher, 1964a,bl] é conveniente introduzir a
notagio da matriz de Butcher para os coeficientes numéricos do

m&todo de Runge-Kuita

F 3 Y 1
onde A € RT" , B e R e T € R™ , Ccom Ti.:zai." Os
. 3
i=1

elementos a, | da matriz A s3o as ponderacBes da quadratura numérica

L.}
para avalilacEo doz pontos intermediarics Y., » ©S elementos b . da

matriz B as ponderagBes da guadralura numérica para avaliac;ﬁzf do
novoe ponto y{th“) e os elementos T, de T os incremenitos relativos
ac intervalo de integra¢g8c. Os valores numéricos utilizados nas
ponderacSes da Matriz de Butcher definir3ic as diversas classes de

métodos de Runge-Kutta

—Explicitos : Mélodos para os quais N = O, ¥ j =z 4

¥

—Seml —implicitos @ Métodos para os quais a ;T O, ¥ 3 > 1

~Implicitos : Classe restante dos métodos de RK.

O grande problema associado aos métodos implicitog reside na
necessidade de =se resclver iterativamente o conjuntoc de equagcSes
(2.43) para cada wvalor do incremento de integracfo, o© gue pode
significar um esforgo computacional excessive inviabilizando , em
muitos casos, sua implementaciEo préatica pela necessidade de
inversSes de matrizes de dimensBes elevadas a cada ilieragio. O
problema representado, por um 1 add » pela necessidade de se utilizar

métodos implicitos com garantias efetivas de establlidade A e 5 @,
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por outro, o© esforgo computacional envolvido levou a estudos de
comparacdo enitre s cordem de diversos métodos e @ a precisio
conseguida, visando ndo 'sé o estabelecimento de alternativas para um
compromisse entre esforgo computacional e precis8c , mas também

garantias de estabilidade tanto do Lipo S como do tipo A .

Butcher [ 1884a,bl] , © primeiroc a propor e analizar os métodes
de Runge-Kutta Semi-Implicitos, utilizando férmulas de quadratura de
GCaus—-Legendre e Radau verificou que os ganhos de precisdc enire os
métodos implicitos e explicitos , para a mesma ordem, ndc excedia
uma poténeia de h (incremento de integragdiol & em alguns casos,
quandoe comparados aos semi-explicitos, n3o chegavam seguer a
apresentar este ganho. Estes resuliados mostraram a potencialidade
apresentada pelos métodos semi—-implicitos que, com esforgo
sensivelmente menor, apresentavam para muitos casos, a mesma

precisic dos metodos implicitos.

Os métodos de Runge-Kuitta Diagonalmente Implicitos (DIRK> foram
propostos am 1977 CoOmo uma alternativa a mals visando el
estabelecimentc do compromisso entre esforgo computacional =3
precisi3c de resultados associ ados & utilizagBoc dos m&todos
implicitos. Alexander [Alexander, 1977 1, seguindeo os trabalhos de
Cruzoix [Cruzolx,1875] @ But.cher [Butcher 186845 ,bl, propds a
denominagic de Métodos de Runge-Kuitz Diagonalmenie Implicitos
CDOIRKD para o casc dos métodos semi-implicitos cuja matriz A
apresenta todos os elementos a = a. ., ¥ i=3. O principal motivo da

J3
proposi¢io desta classe de méltodos reside nos seguintes fatos

12 Métodos implicitos de g-estigios com ordem 29 possuenm
estabilidade A [ Alexander, 1977 1.

€2 A scluglo de um sistema de equagSBes diferencialis , com
dimensdc m para um método implicite com g estigios & matriz de
posto completo exige a solugBo sinmuliinea de mg equagcBes
implicitas ( geralmente nEco-linsares) em cada iteragio.

33 Se, contudo, a matriz A de Butlcher for iriangular inferior
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as equagfBes (32.43> podem ser resclvidas em g estigios

sucessivos, com a soluglic de um sistema de dimensZo m a cada

a

iteragio.
4> Baseado no fato que a solugBo das equagBes implicitas C3.43D

mediante técnicas de Newton utiliza uma formulac3o matricial do
af

tipe 1 - h &mgmj-’—-, pode-se enil8Bo wusar repetidamente o©
armazenamento da equagdo numa fatorizagdio tipoe LU , se todos

os elementos a = aji s ¥ i=j [ver, p. ex, Paloschi,logsl,

Alexander [Alexander, 18977 ] desenvolveu ent3c métodos de
Runge~Kutta da classe DIRK com estabilidade S de ordem 2 em 2
estigios e de ordem 2 em 3 estigios, mostrando ainda ser impossivel
a obtengZo de estabilidade S para métodos de ordem 4 em 4 estagios.
Baseado nos trabalhos de Cruzoix [Cruzoix,1975 1 que apresentou
métodos semi~implicitos com estabilidade A de ordem 3 em 2 estigios
e ordem 4 em 3 estagiocs, mostrou a impossibilidade de se obter

estabilidade A para métodos de ordem 5 em 4 estigios.

Dentre os métodos DIRK propostos por Alexander [ Alexander ,19771
nossa escolha recaiu sobre o método DIRKCE,3) ou seja, métodoe de

terceira ordem em 2 estigios com estabilidade A pelas razdes

1> E nosso interesse determinar a férmula de menor ordem
possivel, dado o esforgo computacional envolvido, gque possa
garantir precisfc suficiente, mesmo para colunas de alta e
altissima pureza, cujas necessidades de precisio s¥o da ordem
de 102ppm.

=0 o met odo DIRKC3, 42 apresentads por Al exander , com
estabilidade A, embora de maior ordem, apresenta os termos da
di agonal .a.\i”‘L Z 1,06 , o que s=significa que uma eguacdo
implicita deve ser resolvida para um intervalo superior ao

incrementc adotado, o© gue seguramente gerarid problemas de

arredondamento,

Seguindo © itrabalhe de Alexander, Cash [Cash,19728] desenval veu
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métodos da classe DIRK de ordem 3 em 3 astégio# e ordem 4 em S5
eslagios com forte establlidade tipo S e controle local de erroc. O
fato atraente destas fé;*mulas & as mesmas efetuarem estimalivas de
errc baseadas, respectivamente, em férmulas de segunda e terceira
ordem “"embutidas*"( "embedded">, sem necessidade de esforgo
computacional adicional . A introdugic de técnicas para controle
local de erro nao foi considerada na implementag3ic de DIRKCZ,3>. O
método cléassico para se efetuar tal procedimento, partindo-se de um
estado z(tnb, se baseia na avaliag¥Bo de um novo ponto, ziit“—h&h),
inicialmente com ¢ valor do incremento h e a seguir mediante duas
avaliagfes sucessivas com ho2, oblendo-se zth“—i-Ah). O erro de

truncamento ¢ ent3oc considerado como:

E = I zCt +AR> - 2 Ct +ARD I ~C 27 - 13 3. 4%
adotando-se um procedimento de aumentc ou diminuigio do incrementioc h
conforme o erro En esteja ou nEo dentro de limites estabelecidos
para o problema em questdc. A sobrecarga computacioconal imposta por
esta Lécnica € evidente : para um mesme ponto serfo necessarios trés
avaliacBes, das guais duas serfio utilizadas somente para ajuste do
ineremento. Optou-se assim pela utilizagfo do método DIRKCZ2,3> com h
fixo, wtilizando-se © controle local de erro somente no método
DIRKCS,30 pela férmula de Cash, que envolve esforgo compubacional
adicional praticamente nulc. A técnica proposta por Cash consiste na
utilizagdo do méitodo DIRK(3,3>, S-estavel, proposto por Alexander,
porem, a partir dos pontos intermediarios de quadratura utilizar uma
nova Matriz de Butcher relativa a um método DIRKCE,2), A-estiavel
para avaliagd3o do mesmo ponto a ser obtido por DIRKCOZ,3D,
verificands © erro envolvido e ajustando o valor de h.
Frocessos descritos por equacBes diferencials rigidas podem
passar por delterminadas regifes onde a taxa de rigidez € reduzida ou
praticamente inexistente. Uma vez em regifies com baixe taxa de RN o
tamanho do incremento fica limitade somente por guestSes de precisio

dos célculos, ligados precisamente aocs erros de truncamento. Uma
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soluglc atraente consiste na utilizaglo de técnicas de deteceSc de
RN para ajuste de passc [ Shampire - 1877] ou mesmo a troca de
métodos utilizados de %accrdo com a RN do sistema na particular
regifc sendo integrada [ Petzold , 1683 1. Tais testes, contudoc,
envolvem geralmente um esforgo computacional adicional como , p.
ex., caélculeo dos autovalores do sistema que, ainda que calculados
somente & um determinadeo numeroc de iteragSes podem anular todo o©
ganho proveniente da troca de passo ou de métodos. Por tal motivo o

mé&todo de Cash de incremento wvarivel se revela especialmente

atraente,.
3.5 ~ Formulas DIRKCp, g0

Partindo-se de um velor conhecido z(t 2 avalia-se um novo vetor
i3]

thﬁH} pela fdédrmula de guadratura

o
ZzL L D o= z{t“D + h Ebif {tn*‘?‘ih ’ZCtn%Tth } (3. 45}

et .
i=1

desprezando-se o© erro de truncamento. Os pontos intermediidrios

=C ‘k,n h:} serdo também avaliados pela quadratura

+1
%

=
=l > o= zC‘LhD + h Eai.,_j f {tn**'z',h » z(“tnrrih) } 3. 47
1 %

i N i
S T =4

que, dada a formulag3io da matriz de Butcher para os métodos
DIRKCE®,35 e DIRK(Z,3) podem ser desmembrados nas egquacSes de 2 & 3

estagios, respectivamentie
~DIRKCZ,32 ;. pontos intermediiarios de guadratura

.BEstagio i1

z(tm_?‘h) = thn) + hai.,s. f {tn+?$h , zitnﬂnzh} } 8. 48
*
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.Estégio 2
zC'LnH_ZhD = thnD + h [az’i f {th'?"?‘h s z(tn_‘-‘r*h) } -+

a 2t {tn+r T U } ]
z 2

-DIRK(C3,32 : pontos intermediario de quadratura

{3. 4%}

Os estagios 1 e 2 para este método serfc iguals aocs anterior,

(com as diferentes ponderag®es? acrescentando—-se porém o tLerceiro

estigio
ZCt’rw'rah) = zithb + h [aa,1 f {tn'i"!‘“i?\ , ZCtnd-T’lh) } +

a, , f{ ot ,thMTzha} +a, . f{ e n thm?aha H

Uma wvez calculadoe os ponltos intermediarios ZCter
%

pontos do vetor z( t,nﬂ) serfc cobtidos por

DIRKLZ,3> :obtencfoc do nove velor =0t D

ry+d
zlt 2 = =zt 2 + h [~ if t . ZCL 2 +
(T ™ H n+‘rih h+'!‘1h

bz £ {trﬁ-‘z‘ N thmT h) }}
=z ped

DIRKC3,3> : obtencHo do novo vetor =(1 +1>
™

201 > = 2(t 2 + h B f t » =01 > +
rdd n i n-é-'z'ih ﬁé-Ti?’ﬁ

2. 5o

h) GE  NnOovos

(3. 54
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bzf{ tn+72h ’ z(th+12#3 } + baf{ t“*rah . Z(Ln+?ah) } ] 8, 52

3.8.1 -~ Obtenglc dos pontos intermediarios thn+T'h)
i

Vimos gue a utilizagio dos mélodos semi-implicitos para os
guais os elementos zati”j = 0, ¥ i > j da Matriz de Butcher elimina a
necessidade de se solucionar as p x q equagBes nic-lineares
implicitas de ordem p simultaneamente; que podem entdo ser
resolvidas em ¢ estigios sucessivos. As colunas de destilagdo
apresentam, adicioconalmente, uma importante caracteristica que torna
o emprego desta classe de métodos especialmente atraente : o carater
tridiagonal ¢ na pior das hipdteses, pentagonal D de sua malriz

Jacobiana, o que permite soluglo rapida dos estégios intermediarios

ZCLn+T ‘hj’ i=1C120qg pelo usc de algoritmos especificos para scolugdo
L
de equacles envolvendo inversic matricial. Para okbteng3o dos pontos
de gquadratura Z(tm»'r h}, i=1C12q nos métodos DIRK utilizou-se um
L

procedimente iterative com técnicas de Newton-Raphson, juntamente
com & algoritmo de Thomas [Holland,18631. A implementagdo foi

efetuada segundo o seguinte procedimenic : aoc estado =C tﬁﬂ h:’

19

associa—se um velor ZCtni}

q
Z(‘L“D = thﬂ”_ h} - zCiﬁ) - h Eat,j f{tn-ﬂ'th R zﬁtm__rih)} @, 53

i L =4

equacic esta resolvida sucessivamente para os estagios i=1Cidg e

cuja solugdo sera o wvalor de thMT h) que fornece ZCtHD = 0. 0O
L
procaedimentc para solugfo desta equaglo € iterativo : para © enésimo
estigio e a k—ésima iteragfo, & gual corresponde um valor de
ZC‘LN_T h'}(k} > calcula-se o© acréscimo éz(tnb&} para a préxima
i

iteracgio (k+12> tal gue
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2Ct b R Py SR 4 amct d® ®. S
neT h T i.h n
1

com o valor do acréscimo éthn)&) sendo fornecido por

o 2cey R
AzC tn) = - - 1)

¥a ] k3
g zLL > {th n> }
n+T | h

L

Aplicade as squagBes em gquestio este procedimento fica

a 1$5] _ a _ _
F =zt {2“' o } Y T [ZCtm\T,h) =t
h+Ti,h n+T h i
q
h. T a, , f { t’n-wr,b , z(tnﬂ_'h) } ] . B
L =3 1 1

2 zcv 3% V- -0 -npa  ozo

8 zCL P n ,Z i, n 3.5
. n+t h i=4

onde JCth ¢ a matriz Jacobiana do sistema dada por

&
&Czﬁ} = f {tn_ﬂ_'h s zitn*?vhb } 3. nay
g zC{L i i
n+T h
1
. o <k .
O incremento Azitn} ac valor thMT hj seri obitido por
v
L1 —{43
Azct 2% = - [a - h¥fa  J=z 3“"} zct >% @. 5o
™ i=a %, ™ ™

onde I é a matriz identidade. O lado direitoc da expressic (3 583,
para uma coluna de destilagfo, apresenta formulagfo tridiagonal,
come j& mencionado. Baseado neste fato a avaliaglo de Az( tﬁ)(m fica
computacionalmente simplificada, mesmo para sistemas de dimensEo

elevada, pela wutilizacic de algoriimos especificos : neste itrabalho
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utilizou-se o algoriimo de Thomas que, ulilizando uma fatorizagiieo LU
de [ 0 — h a, &Czhb‘b},v i,j obiém Az(t,n)‘k) recursivamente, sem

necessidade de se efetuar invers¥o matricial,

Para os métodos DIRKCZ2,3) e DIRK(3,3) a formulag3o final para

determinacioc dos pontos intermediidrios de quadratura :
-DIRKCZ2,3> : obtengio dos pontos intermediérios de quadratura

.1* estagio : resoclver a esquagio nFo-linear

ZCt D= =(L 3 — 2L > - hoa f t ,» =Lt 2 (3. oo
2] n+'z'$h 23 1,4 n+‘r1h n+'{$h
cuja solugfo sera cobtida iterativamente por

ZCi S o et 5™ 4 Azct HW ®. 613
n-b‘rih h+T1h P2

com © valor do incremento sendo dado por

bt
szct >® = - [a - ha Xz 3“"] zct >® @ o2
2l i.% sl n
.2° estagio : a partir do valor cbhbtide para
z{t Srescolver a equagico ndo-linear
n+T h
AG > = =Ci )mz(t)~h[a f{t , zlt )}—-
n,2 n+T h n 2,1 n+T h r+7T h
2 4 1
2, 2 f { ‘LWH, - ZCtﬁ+T h) } } 3. I
z z
de maneira andloga aoc estagic anterior, porém com © incremento
Azftn)(k} dado por
{3, i3

i g 3
pzct 3% = - {ﬂ - h a JCz 3“"'} zcy, >*
™ 2,2 ™ ™

~DIRKCZ, 35 o primeirc e segundos estagios serfio obtidos de
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maneira semelhante aocs anteriormenie descritos, com a respectiva
diferenca nas ponderagdes a . . Obtidos o primeirce e segundo
.

estagios, o iterceiro ser4 calculado mediante a expressio

(AT

2CL a) = zC‘Lﬁ*TZhD - zC'LnD -~ h [32.1 f {tnﬁ-?ih » ZCtﬂ+Tih) } +

a, . f{tﬁ-wr " thn_ﬂ_ hb} + a2, 3 f{t’nﬂ' " ZCtrw-T h)} ] 3. o5

2 2 E 3
com o incremento para atualizagio de thM_T h)‘k} sendo dado por
3
k a0 ek a. o5
AzCt > = —[ﬁmha J}Cz)] G T :
n 3,3 n .3
£ importante observar que as ponderag®es a , e T, 6 serdo

i 19
diferentes para os dols métodos, com seus valores sendo dados em

Alexander [Alexander,1877] e Cash [Cash.1879]1.0blidos os pontos

intermediarios de quadratura zC i"n+'r h) , © wvalor do nove vetor
L

zC’LnﬂD, para os dois métodos, seric dados por

DIRKLZ2,3) :oblenglo do nove vetor z(t 2

i

= e
th“ﬂ) zctnb + h {ba f {Lt‘t*"'{ih s z(t.nﬂ,ghb }

bz : {tn+?’zh N ZCtm-'rth }] (B. 7

DIRKCZR,3> : obtencSc do nove vetor =z(L >

i
zCtL 3 o= w({t > + h =B § i , =LL > +
™+l n 4 n+“€“£h ﬁ+’2‘1h

bzf{ tn*“?zh » thh+T2h) } + b:—zf{ tn+?3h N thn+T3h> }} 2. S@
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2.5, 8 — Ajuste de h para DIRKL(E, 3D

Veremos neste item a implementagic do controle local de erro de
truncamento para DIRK(32,3) como proposto por Cash [Cash,198781. Para
tal s%o avaliados deois wvetores, z=( ‘Lm!b =] z‘( thﬂb , com © primeiro
sendo dado pela equacdo (3.880, relativa a DIRKC3,3). Os velores
intermediarios de z*C t’ﬁ+1> ser3c avaliados a partir dos mesmos
pontos intermediarios do primeiro e segundos estagios de DIRK(3,33,
obtidos a partir das equagSes (2. 800 e (3.630), porém o nave velor
z*thHD utiliza um méiodo DIRK(Z2,2), A-estavel, com as ponderagfes
bi dadas em Cash [Cash,1979]. O dnico esforge adicional é,

portanto, © céalculo do vetor z*CtM*D mediante uma fodrmula simples.

O erroc local seré oblide por

EC.D = lzCt > - z €t Ol . oo
™41 n 2

+4

e sua implementagdo utilizou os seguinies critérios

—Para o atual wvalor de 1 avaliar os novos veltores =z(t +1j =
m

Z%C‘LHHD. Calcular [EC.> pela equagio (3.5

-SNe EC.2 = ’TOLm , O erro maximoe admissivel, fazer h = ho2.

L
Reavaliar [0 - h a, jﬁ(zﬁ)j . Reavaliar ZCtnwé-i} e prosssguir.

z

-Se FC£.2 < TOL  , o limite inferior de erro, adotar =CL >
mLm i

calculado, fazer n = 2 x h & prosseguir.

i - +

manter o valor de h e prosseguir.

- S TOL < [EC.D> = TOL , aceitar o walor de =z(1i IR
m LK r+i

Come & cada troca de h o valor de [} ~ h a j\l}Cz“B‘} necessita

To.
ser reavaeliado, mudancas constante devem ser evitadas sob risco de
aumento do esforgo computacional. Cash [Cash,187891 , a paritir de

resultados esmpiricos, sugere adobtar
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ToL = ToL ~c2* + 2% @. 70
TCLM

mLn

onde k ¢& a ordem do método, sugestio esta utilizada em nossa

implementagio.
3.5 — Método de Liniger-Willoughby
Consideremos a seguinte férmula geral dos méitodos de estagio
simples com derivadas segundas
2t D = zCt D +h B 2t D + K%y =Ci D o+
™ <o ™ i =3 nd 4
i~ 2 7
o ﬁi z{e.n} + h v, z(tn} 3. 74y

cuja raiz caracteristica ¢

1 +(?hk+}fihz?\.2
: (. TE

1 - BhR -7, he 22

equacic esta consistinde de uma aproximacfo de Padé para explhid
[Calahan,19687]. A inclus3o das derivadas ssgundas permite gues =se
obtenha métodos lineares A - estiveis com maltiplos estagios e ordem
maior que 2. Para gque o método, adicionalmente, seja fortemente A -~
estivel & necessaric que as ralzes principais
#t,jc hhj) —_—t @Xpl h)\i} N quandeo h?\j — O = que
M:;,;'C hk},) B S & RN~ h?\} — 0, Estas idéias foram exploradas
por Liniger [Liniger,1987] que procurou ajustar exponencialmente

I Ch?\j) 4 funcio expChih > obtende duas formas basicas da equagdo
J

C3.72> com ordens 1 & 3 , respectivanmenlie

z0t > o= thﬂﬁ + R 1. - ;‘?g) zgtﬁ+;_3+ ﬁi ziznb B, PH
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ZCt > = ZCL D) + ho2IC 1 + o02Ct D + €1, -o0zCt D]
+1 " . bl »

™

R242 1 C 1. + 3c02Ct D + C1. — 30zCt D] @. 74>
it ™

A equagio (3.73> se revela especialmente atraente pois, apesar
de ser um métode de primeira ordem, ajusta a ponderagdo f?i de
maneira a obter resposta © mais préxime possivel da solugdo
analitica. Além disto trata-se de um método A-estavel, de um Uniceo
estégio, com pouco esforgo computacional envolvide em sua avaliagdo.
Sua implementagfo permitiréd, adicionalmente, uma comparagdo com

méitodos DIRK de dois e trés estiagios.

3.8.1 -~ Método de Liniger—-Willhougby (LW de 1% ordem

O principal aspecto a ser considerade na implementagdo da
férmula de Liniger-Willhougby de primeira ordem consiste na
regressio exponencial da ponderagio £ . da equacic (3,730
[Seinfeld, 197037

(,ChA> = =l hx Pt~ {exp( B oha 0D —1}‘“‘ 3. 7™

o que exige um conhecimento dos autovalores da coluna. A regressio

pode envolver duas possibllidades

17 Chleculs dos autovalores da matriz linearizada do sistema =

determi nagio do fator {31 "off-line” : Pode-~se mostrar,
facilmente, que os auto-valores do sistema dependem das
condi¢Ses operacionais da coluna as quals, em condigles
dinamicas, podem variar significativamenie em relagioc ao

estado nominal fazende com que, exatamentie na situaglo de
perturbacic, a regressio exponencial esteja degradada. o
calculo dos autovalores dentro do programa envolveria um
esforgo computacional excessivo, gque tirarias ceriamente toda

a vantagem do métode ¢ Primeira ordem em 1 estagiod.
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22 Uso de férmulas alternativas que, embora utilizem
aproximacio dos autovalores permitam wum céliculeo rapido
"on~-line" aj ustande o valor de ﬁa de acorde com as condigles
operacionais da coluna. Pode-se, nesta hipdlese, utilizar o
procedimento sugerido por Tyreus i Tyreus,1975k] para

avaliac%o aproximada dos autovalores.

A segunda hipbétese parece mais atraente, ainda mais se
considerarmos que a mesma pode ser facilmente implementada. O
probl ema, portanio, reside na determinagio aproximada dos
autovalores ?\i. , i=1C1ONT. Tyreus [Tyreus,18978bl] observa que, apesar
das variagSes de ?k,L de uma coluna um valor tipico de
il )\Mﬂ = 0,8 kA limax fornece uma indicag8o bastante satisfatéria do
valor medio dos autovalores. A questdo agora consiste na
determinag¢gdoc de }\max, o maior aulovalor da coluna.

Conf ormes observado por Distefano [Distefanc,18681, os

autovalores maximos e minimos da matriz Jacobiano da coluna podem

ser inferidos a partir do teorema de Gershigorin [Durand,1963]

Teorema de Gershigorin :" Seja A = Caijb e R e r.

fnl
=5 I a, B, i=1C15n, j=i. Ent8o todos og autovalores ?\,L de A se
: %

i=2
encontram na unifo dos discos definidos no planc complexs por

A —a I =, i=1010n. "
L L. i

Aplicando este iteorema ao Jacobianoc da coluna [Apéndice 3]

vé-se gque os autovalores estario limitados por

ol < 2 ¢ -0 Ln Ty @. 76

pars cada componente, em cada estigio. Mostra-se, por indugio, que

L =+ K. n
oAl > ¢ i AL, a. 77
max Un e
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para cada componente em cada estiagio, ou seja, © valor absoluto de
pelo menos um autovalor ‘da matriz tridiagonal seri maior ou igual ac
valor abscluto do malor elemento da diagonal principal. Portanto a

reglifo de variacio de Il A Hmax seri dada por

(2. 783

K V
Uma andlise da expressic ( A 0 Y Py mostra como mudangas
™

nas condi¢gBes operacionals da coluna podem alterar os autovalores do

sistema, seu grau de rigidez e consequentemente a regressioc de 81,

caso se utilizem autovalores calculadoes "off-line"

i> O fator de separag3o entre f{ases, Ki » varia com a
concentracio dos compostos, sendoc que uma pequena concentragcdo

de wum componente wvolatil resulta num alic wvalor de KL &,
L+ K VvV

consequentemente, da expressioc ( N 7 20 Dy,

3

£ Colunas operando com alias itaxas de refluxe implicam altos

valores de i e, consequentemnente, altos valores de
L o+ KV ”
™ L. I
U

™
Calteracio de refluxs, wazio de alimentacia) afetam portanto

C 7. PeriurbagcSes envolvendo as vazfSes liguidas

diretamente os autovalores.

33Altas wvazBezs de wvapor na base implicam, similarmente, em
Lo+ KV

altos wvalores de C = i Ln'n), com igual influéncia nos

autoval ores.

42 Finalmente hi gque se ressaltar a influéncia das retengfes H“
neste mesmo falor, com baixos wvalores das retengdes nos
Lo+ K_nvn
esltigios conduzindg a altos valores do fator £ n 5 bt 3.
T
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2.5 .2 - Implementagsoc do método LW

4

A implementaglic do método LW segue os mesmcs

descritos para a implementagic dos métodos DIRK,

procedi mentos

no tocante 2a

solucBo iterativa de convergéncia de :e:Cthﬂ} » com a cbservagio que

agora nio existem velores intermedisrios =z=C t’n-wr " :
%
seré& avaliado diretamente. O procedimento adicional,

nos métodos DIRK, consiste na avaliagBo da ponderagfo

o novo ponto

nic exisitenie

81 "on-line'.

A implementagBio final do algoritmo utiliza o seguinte procedimento

OoInicializagHo

1- Avaliacio preliminar da matriz Jacobiana neo inicie da

simulacio.

2~ Avaliagdo do autovalor maximo ?\max pela férmula (3. 70

L+ K V

" L, I

e do autovalor médioc | }‘».Mii = 0,8 F A 1

3~ C&lroulo da ponderacio ;?1 pela equagio (3,802

— 1 - - —~f
G, = - B | {exp( VN PR }

onde h € © incremento adoltado na integragio.

12Algoritmo

i2Resol ver a equacio ndo-linear

ZCt“:} = z{ftrﬁ_i)——z{tﬁ'}“h{ 1. - ﬁilﬁzitn_ﬁ_iﬁwﬁi z(iﬁ}

{83, 793

(3. 80>

(3. B4
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cuja soluglio seré obtida iterativamente pela equaglic (3,821

' k3 [473)
=t Y o ey > + AzCt ®. 82>
4 Tyl +i

com o valor do incremento sendo dado pela equagi3io (3,830

. 83

i+

k ' S i3]
azCt > = n[ﬁ—h{?JCz p ] Zct D
1 rn+d n

2)Casc seja necessiric reavaliar o Jacobiano retornar ao
estagioc O refazendo os passos 1, 2 e 3. Caso contrérioc retornar

ao passo 1.

3.6 - Simbologia

z = conjunts de equagBes diferenciais gendrico

ka = iégsimo autovalor associade a um determinade processo

J = operador Jacocbiano de um processo linear ou linearizado
A ,Be T = matrizes constituintes do bloco de Butcher

{am ponderagioc do método de Liniger-Willhougby

A = incrementoc na solugido das equagBes de gquadratura

Lh = vazdo liquida no endsimo estigico

Vn = vazfo de vapor noe engsime estigio

K%ﬁ = coeficientie de equilibric entre fases, composto i

Un = retengic molar no enésimoe estigio

h = incremento de tempo nos méiodos de integragfo numérica
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CAPITULO 4 : CARACTERIZACAO DO SISTEMA E

ANALISE DO DESEMPENHO DOS METODOS NUMERICOS

4.1 - Introdugso

Nos capitulos anteriores foram definidas as equacBes aplicéveis
a modelagem da coluna bem como a escolha e implementac3c de métodos
A e S-estaveis apropriados & integragfc numérica das equacBes
diferenciais relativas & dindmica do processo. Sers efetuado, neste
capitulo, utilizando-se o ferramental desenvelvido antericrments, um
estude dos algoritmos implementados, ou seja , sua capacidades de
reproduzir ¢ comportamento dinSmico da coluna mantendo os balangos &
relagBes aplicéveis ( massa, energia, soma e equilibric > garantindo
assim suas caracteristicas para aplica¢io dos algoritmos adaptativos
de conirole (¢ Cap.B e B J; ser3c ainda estudados neste capitulo os
efeitos da adogio de diferentes formulacgBes para o calcule da
retengdo molar nos estagioz e seus efeitos nos resultados obtidos.
Serad efetuade, finalmente, uma anilise dos esforgos computacionais
relacionados com o5 diversos métodos  de integragic e suas

implicagBes na precisic obtida.
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4.2, - Consideracdes sobre a modelagem

kS

Vimos, no capituleo 2, item 2.3.3 , as diversas possibilidades
para considera¢8c da retencZo molar nos estagios, cada qual
envolvendo diferentes considerag¢des relativas ac seu egquacionamentio
e consequente influéncia nos resultados. Uma das hipdieses possiveis
consiste na consideragio de f}h’ ou seja, considerar o cardter
diferencial da engsima retengfoc molar, efetuar sua integragdoc e, a
partir da equag¢3c de Francis calcular as novas wvazBes hidraulicas.
Outra possibilidade consiste na adoglo de retengSes voluméiricas
constantes, considerando-se apenas sua variagio molar. A vantagem
desta segunda hipétese reside na transformagfo de um conjunto de
equagBes diferenciais em algébricas, com dimensIo RY¥"*%, onde NT & o
numerc de estigios do processo; esta hipétese, contude, acarreta o

risco de se degradar a dinamica do sistema descaracterizando-o em

suas complexd dades.

=

Dada a impossibilidade de se comparar os resultados da
simulagio ocom os dados de wuma coluna real, com S as mesmas
caracteristiicas adotadas para o nodelo simulado, oplou-se pelo

seguinte procedimento

- implementacio da concepgio diferencial das retengdes, <com a
integracic sendo efetuada mediante um método explicito de
Runge-~Kutta de quarta ordem e controle local de erro, com um
incremento de integracioc reduzido, evitande os problemas de
instabilidade numérica mencionados [ Gomes,1088].

-~ implementagfic da concepglc & volume constante, com a
integracioe sendo efetuada alravés do métode de Runge-Kuitta
i agonalmente Implicito de terceira ordem em trés estagios
[DIRK €2,321, com controle local de erro.

- Perturbar o processc e comparar of resultados optidos para oS
dois métadé:s, tanite no tocante &4 dinamica obtida gquanto ao

resultado final
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Veremos, no item 4.3, gue a precisioc obtida com o méicdo
DIRK(3,3>, para um tamanho conveniente do incremenic e para os
processos analisados, se equipara aos resultados obtidos com o©
método de RK explicito de quarta ordem, © que nos permite, para
efeitos praticos, considerar as diferengas existentes nos resultados
coms provenientes fundalmental mente das diferentes concepgies

adotadas para as retengdBes nos estiagios.

O processo fol ent3oc submetido a uma alteragdo na vazdo de
alimentagfo, perturbacio esta que se reflete diretamente nas vazles
liguidas no interior da coluna e, consequentemente, nas retengbes
nos estégios. Foram analisados o comportamenio das colunas de alia =
altissima pureza ., colunas estas onde as diferencgas porvehtura
existentes poderiam ter malores efeitos sobre os resultadeos finails

nas composicles terminais.

Para o méiodo de Runge-Kuita explicitec uitilizou-se um passo de
B x 10, valor este da ordem da metade do passo estével do processo
Cver item 4.3 2 obtendo-~se garantizs de resuliados estéveis; para o
m&tode DIRKC2,.3> foi adotado um passce de 5 ox 167, As condi gcBes
utilizadas, bem como os resultades oblidos, s3c mostradas nas
Tabelas 4.1 e 4.2 para as colunas =2 e 2 j& mencionadas; o Lempo de
simulacioc foi de 1,5 horas com uma perturba¢ic em degrau de -10% na
vazic de alimentagBs sendo introduzida em C,2 horas. Todas as
simul agBes foram efetuadas em um mi or ocomputador Scopus,
modelo 380C, com CPU 802868, coprocessador 80287 e freguéncia de
trabalheo de 8 MH=z.

Os resultiados finais mostram , para a2 coluna de alta pureza ums
diferenca de 0,00001 moles para o Lops & nenhuma diferenga para a
base; para a coluna de altissima pursza esta diferenga foi
ligeiramente maior, da ordem de C,00008 moles para o tope e nula
para a base. Estas diferencas mostram que as duas consideragdes
sobre a retencic molar conduzem a resultados praticamente iguais.

mesmo para a coluna de aliissima pureza.
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Tabela 4.1 ~ Resultados Obitidos para Diferentes ConcepcSes

de Reitengio Molar - Coluna de Alta Pureza
METODO PASSO xn FINAL xB FINAL
DIRK S ,® 0,005 C,04787 O,000610
REK ~ 4 CG,O00% ©Q,047306 0. 00010

Tabela 4.2 - Resultados Cbtidos para Diferentes ConcepeBes

de Retengdo Molar — Coluna de Altissima Pureza
METODO PASSO xn FINAL, xB FINAL

DIRK(3 , 3 0,005 0,o80232 O, 000020
RK~4 0,000% 0,.CE0240 O ,000020

A figura 4.1 mostra o comportamento da composigio no itopo e
base para as duas colunas utilizando-se as duas concepgBes diversas
para a retengdo nos estagios para as tLrés colunas analizadas.
Pode-se observar gque o comportamento das varidveis ¢ praticamenie o
meEsmo  para o dois casos e as duas colunas, respectivamente,
indicando que ambas as hipdleses para modelagem da retencic molar
conduzem a resultaedos similares, com a vantagem da suposicso
volumétrica constante eliminar NT 4+ 2 equagcdes diferenciais do
processo. Estz  hipdtese foi portanto utilizada em todas as
simul agBes subsequentes. Veremos agora o desempenho dos diversos

métodos de integragio.
4.3 ~ Métodos de Integracio : Esforce Computacional e Precisao
OUs irés mélodos implicitos anteriormente analisados foram

utilizados nas colunas 1, 2 e 3 : o método de Liniger-Willhoughby,

de primeira ordem e A-estével (L¥W); o métode de Runge-Kutia
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Composicac no destiledo : retencao
¥olumetrica constante

Conposican, fracan wolar

Composicao no destilade @ retencao
volumetrics congtante

Composican, {racao molar

Slm 1:%
0.990 -
Q'm 3-&:& ;"
0.7 DSl
0.960 :
0,950 0.9%0F Y
I -
£.540 0,565
0.0 4.7 1,5
s SO

Composican o destilade @ retercao

diderenciol Composican ro destilade @ retencan

diferencial

1. %Cmicac}fracaa molar 3 %Cmicaoj{racao wnlsr
- b

8,950 -
0.980 LomE T
0.570 \ 0.955F ™~
0.560 y 2 \‘
0550 ™, 0,950 - \

. R | " ’
0.%0 ook

0.0 0,73 1.8 0.0 0n,v% 1.5
Tenpo,horas Teupo horas

Figura 4.1 -~ Comportamentio dindmico do processo para difesrentes

suposigcSes para a retengio ( esquerdsa alta pureza =

direita altissima purezal

de terceira ordem em dolis estagios e

mé&tode de

Diagonalmente Implicite,
A-aest ivel IDIRKEZ,230] e o
Implicito de terceira ordem em trés estigios com controle local de
erro e estabilidade S [DIRKIC3,3373.

mélodo de Runge-Kutta expliciteo de guarta ordem com controle local

Runge-Kutta Diagonalmesnte

Utilizou—-se adicionalmente, um

bR
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de sesrrc (RK—-4> para efeitos comparativos de precis3o e esforgo

computacional envolvido [Gomes,10887.

S

4.3.1 ~ Precisfo dos Méiodos

Testou~-se, inicialmente, o efeitc do passco de integragfo na
precisio dos resultados para o sistema em regime e a manutengdio do
Dalango de massa. A tLabela 4.4 mostra os resuliados obltidos, no
t.ocante a precisfo das composigles Lterminails, para o método RK-4
utilizando-se diferentes passos de integragfo bem como o esforgo
computacional envolvido na utilizagfSoc deste método. No tocante &
manutencio do balange de massa foram observados os resultados
constantes da tabela 4.5 para as colunas 1, 2 & 3 , para as mesmas

condi¢Bes de simulagBo dadas na Labela 4.4,

Uma observaclo preliminar dos resultados obtidos mostra que o©
métode RK-4, embora possua uma precis3o excelente para as
necgssidades do presente trabalho exige, contudo, para garantia de
resul tados estévels, um incresmento de integragio extremamente
reduzido, da ordem de 2 segundos ( 00,0007 horas2, com a simulagioc de
uma hora real sendo efstuada em um tempo médic da ordem de 20
minulLos. Considerando—-se IS colunas de destilaciEc oSS Uem
constantes de tempo elevadas, gue podem ser da ordem de horas, @
facil verificar-se gue a utilizacl3o deste méiodo pode se constituir
num enirave ao estudo do processo, caso seja necessarioc simular
varias horas de seu comportamento dinéxmlco, o gue Jja descarta
imediatamente a possibilidade de sua utilizag®o. Os erros existentes
no  balangoe de massa, para a condigBo de regime, sHo também
totalmente insignificantes, dado que as vaz@es totais envolvidas sio
da ordem de 10000,0 wmoles hora. O maior erro verificado ocorreu para
a coluna de altissima pureza, sendo contudo da ordem de 3,0 moles,
valor sste que pode ser totalmenie ignorado face a circulagio de

massa no interior da coluna, com vazBSes superiores a 24000,00 moles

por hora.
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Os mesmos procedimentos foram ent8oc efeluados para os méiodos
implicitos . com o processe e$m regime. coblendo-se os resultades
mostrados nas Tabelas 4.8, 4.9 e 4.10 para os mélodos LW, DIRK(Z,3>
e DIRK(EZ,32, respectivamente. As condigBes de aplicagio dos métodos,
no tocante as tolerancias e procedimentos utlilizados estBo

relacicnadas na Tabela 4.7. As toleré&ncias indicadas dizem respeito

aog seguintes aspeclos

Tabela 4.4 ~ Desempenho Computacional para o Método RK-4

- Processo em regime -

TEMPO TEMPO FOL, . XD XD »B KB
S2IMUL. COMPUT. PARSO INTEGR., {INICIAL FIMNAL INICTIAL FINAL

{(HORAE) MINUTOS

- SOGLUNA PURA EM REGIME

L,0 1% : 38" D,0008 0,008 O, 0001 O ,Pe61 G,2428 C,2428
1,0 14:144" O,0007% Q,001 O ,o0884 G ,oo61 G,2123 O ,24128
1,0 - D ,0040 O, 0014 - O METODO DESESTABILISZON -

- QOLUNA DE ALTA PUREZA EM REQIME

O ,o0038 O ,900838 O,00024 L, 00024

1.0 182 QL0000 O, 001
Li,0 i4:28" O,00075 o,001 O, eee38 0 ,P9eRE8 O,000G24 O, O00Z4
i .0 - O, 010 i, 004 - O METCDC DESESTARILIBOY -

- SOLIINA DE ALTISSIMA PURERZA EM REGIME

1,0 21:49" ©0,00008 0,004 O,oP007 0,00097 O,00018 0,00018

1,0 16:86" O,00075 0,004 O,o0087? O,POPPF7  0,00018 O ,00048

1.0 - 00,0010 0,001 - O METODO DESESTABILIZOU -
—Newton—Raphson tolerincia adotada para convergéncia no

cadlculo das itemperaturas em cada estagic da coluna, calculadas
iterativamente pela sguagio de Raoculi { eguagio 2, 370

2L ¢ btolerancia adolada para convergénaeia da equagio
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Tabela 4.8 - ManutencfSc do Balango de Massa ~ Método RK-4

-~ Processo em regimse -

TEMPO TEMPO DESTILADOY BDAREE DESTILADO+ BASE
SIMUL. COMPUT, PASSO - ALIMENTACAQ ~ALIMENTAGAC
HORAS) | MINUTOS {INICIAL? {FINAL >

— QOLUNA PURA

1,0 1% : 238" O,0006 ,0 moles G,03 moles

1,0 11 144" 0,00075 0,0 moles C,16 moles

»

- COLUNA DE ALTA PURETZA @

1,0 Lo az G,00008 O ,0 moles 02,04 moles

i ,o i4:28" O,0007% 0,0 moles $,48 moles

- COLUNA DE ALTISSIMA PURETA |

1.0 244w O, 0008 G,0 moles 2,00 moltes

L,0 E W B O,0007% C,0 moles 2,70 molaes

nos trés estigios de DIRKC2.32, nos dolis de DIRKIS.32 & no

estigio dnico de LW.
—Errc méximo : se aplica somente ao méitodo DIRK(E,3> e

constitul o errc maximo aceitivel para manutengic do passo de
integragio atualmenie em usc ( E(.2 na equac3c 3. 88

~IteragBes para reavaliar o Jacobiano : nimero mixime de
iteracBSes aceitavel para convergdncia de zmﬁ; sem que sSeja

feita nova reavaliacl3o do Jacobiano utilizado na equagidc de

atualizagchc do velor Z(ﬁtmj :
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Relativamente ac agpecio de reavaliaglo do Jacobiano e seu
efeito no desempenhc compuitacional dos mélodos ver 2 analise

mais detalhadas ne {tem (4. 3. 22.

O primeirc aspecto a ser notade na aplicag3c dos méiodos
implicitos consiste na possibilidade de utilizagBo de incrementos de
integrag8oc bastante supericres aos utilizados no méitodo explicito
sem que o processo desestabilize. Esta possibilidade se reflete
imediatamente nos ganhos compulacionais onde o tempos sHo
drasticamente reduzidos : de aproximadamente 20 minutos para o
métode RK-4 para cerca de 1 minuto nos irés métodos implicitos, sem
perda de precisao nos resultados. A vantagem da utilizaglio do méiodo
DIRKCZE,32, apesar de apresentar um estigio de célculo adicional,
fica claramente evidenciada nos resultados obilidos guando comparado
com os demals para o caso em que © passoe ol inicializado com um
incremento de 00,0001 horas : devido i sua capacidade de controle
iocal de erro o tempo computacional total feoi da ordem de 1 minuto,

engquanto para os demais chegou a 40 minutos.

Esta =situagfco, smbora mais acentuada em regime ., permite
também melhorias guando © processo {for submelido a periturbagcSes
variadas, pols embora o méilodo tenda a trabalhar com incrementos
menores em redifes de perturbacio, onde os erros de Lruncamento sio

mais acentuados, tenderd a aumenta-lo automaticamente & medida gue o

processo voltar a4 situagio de regime.

Efetucu-se entlio um teste dos métodos no tocante a precisic e
esforgo computacional com o processo submetido a perturbagBes : a
vazio de alimentagfo fol allterada de 10000,0 para 89800,0 moleshoras
em ©.3 horas, com a din&mica do processo sendo simulada por um
periocdoe de 3,85 horas. Os resultados obltidos para oz tLrés mébodos

implicitos 8o mosirados nas Tabelas 4.11, 4.12
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Tabela 4.7 - Aplicagio dos métodos implicitos

Toler&ncias © Procedimentos utilizados

TOLERANCIA Lw DIRK{(Z,3) DIRKL{E,. 3

- COLUNA PURA

« NEWTON -~ RAPHSON O,00002 O, 00002 Q, 00002
. BOLUCAO DE ZE{(T: 0, 000064 G, 0000 O, 00000
. ERRO MAXIMO LOCAL - - 0,0004

. I TERAGOES P REAVALIAR
O JACOBIANG 4 < “

- LOLIUMNA DE ALTA PUREZA

. NEWTON «~ RAPHSON Q, 000005 o, OO 000G Q, OO0
BEOLUCADC DE 2ZiT» G, O00000% T, DO OOOS O, QOO0
O, 000

. ERRO MAXIMO LOCAL - -

ITERASOES P~ REAVALIAR
O JACOBTIANG 4 4 4

- COLUNA DE ALTISSIMA PURERZA

- NEWTON - RAPHSON 2,000002 £, QOOOGE Q, QOOE
SOLICAS DE Z{T: o, COO000OTS O, O OROCOOUES Q, €Oy
ERRC MAXIMO LOCAL - - 0, QeRrsE

ITERACGES P~ REAVALIAR
O JACOBIANOG 4 4 4

manteve~se as mesmas condlodes descritas na Tabela 4.7,

Pode-se observar gue, para o nivel de perturbagfc introduzido,
que n¥c chega a aliterar demasiado as condigfes nominais do processo,
os irés métodos apresentam resulltados praticamenite lguals, para os

Lrés valores do incremento, no itocante 3 precisfic dos resultiados. Os
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Tabela 4.8 ~ Desempenhe Computacional para o Método LW

~ Processc em regime -

TEMPO TEMPO XD XD Xp XEB
SBIMUL, COMPUT. PASEC INIQT AL FIMAL INICIAL FINAL
(HORAS? MINUTOS

-~ COLUNA PURA EM REJGIME

4,0 LIRS O,0008 O, Dond O, PG O ,2123 C,2423
1,0 2:z23" O ,0014 O, Pe064 O, CR064 o, 2123 £, 24238
1,0 & B0 O,005 0,261 O, o004 O, 2423 L, 2422

- COLUNA DE ALTA PUREZA EM REGIME

1,0 5:08" O,0008 [ QA -T-F-%-F] O,PEeEe g, C00Z4 000024
t.,0 F:os5" Q,001 ¢,eo03a LR -T-3-F-F: O, O0UZ4 00024
1.0 G e4G O,O005 O, oepas G, oo088 Q, 00OR4 O,00024

— COLUNA DDE ALTISSIMA PUREDA EM REGIME

i,o s:oi” O, 0006 O,00p07 O, Po007 0, 00018 G,o0041 8
tL,0 a:a7" o,004 O,Peeo7 O, PPoeT O, 00¢e &,000418
£,0 Qg o ,0o0% O,ePeeT O, DeD0 7 0. OGO o,o001a

tempos computacionais s80 crescentes com a ordem do métode devido a
necessidade de calculo dos estiagios adicionais. Mesmo para a coluna
de altissima pureza o método de LW, de primeira ordem, nZo introduz

erros de Lruncamento, para as precisBes necessarias ac processo.

O preocesso foli entfo submetido & uma perturbag8o bastante
significativa, da ordem de +18 % : a wvazio de alimentaglBc foi
alierada para 11500,00 moles por hora, em malha aberia, com a
dindmica do processo sendo simulado durante um periodo de 3,0 horas.

Foram ultilizados tamanhos diferentes de passoc para oz métodos de LW
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Tabela 4.9 -~ Desempenho Computacional para o Método DIRKLZ,3D

Processo em regime -

TEMPO TEMFPO KD XD XB RE
SBIMUL. COMPUT. PASBSGC INICI AL FINAL INICIAL FINAL
{tHORAS) MINWUTOS
- COLUNA PURA EM REQGIME
1.0 en0g” o,0001 L QU <5 <2+ 5 § O,P0481 ©Q, 2123 £, 234238
4.0 Lo R~ Q,00% 0,001 O, Pe01 D, 2428 ,2123
- COLUNA DE ALTA PUREZA EM REGIME
1.0 FZ 24" Q,000%8 G ,.o9038 O,P00a8 O, G024 S.O00Z4
1,0 [= B+ O, 0% O,oeo98 O ,>ee38 O, 00024 G000 24
- GOLUNA DPE ALTISSIMA PUREZA EM REGIME @
L, a8 .0 o, o001 [ <3 <« & <2 O, P07 O, 00Ma G004 8
1,0 dr1o2" 2,005 0, Poee? (o B ~4 -8 < <84 O, 000eR S04 8

e DIRK(E,35, precisfio dos métodos de primeira e

terceira ordem;
4.158.

quais os Lrés sistemas n3o apresentaram erros de precisio.
que o método de LW

comparando  a
os resultados obhbibidoz s8c mostrados na Tabela 4.14 =

Os valores 9o increments mosirados s3o os méximos para oS

Pode—se

observar, a paritir da composigio na base

apresenta resul tados excelentes para as colunas 1 e 2, s¢& comegando

a falhar para a terceira coluna, de alta precisfo. Estes resultados

obl.idos,

excelente performance deste mélodo,

juntamente com os anteriores Jj4& mostrados, evidenciam a

que pode ser utilizado mesmo

para ceolunas de alta pureza, para perturbag®Bes que n3o afastem o
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Tabela 4.10 -~ Desempenhs Computacional para o Mélodo DIRKCR, 2D

—

Processo em regime -

TEMFOQ TEMPO KD 4] XB : B
SIMUL. COMPUT. PASEO INICIAL FINAL IMICIAL FINAL
{HORAS) MINUTOS
- COLUNA DE MEDIA PUREZA EM REGIME
1, 104 0,0001 O, 0051 0,008 o, 2123 €,2128
i, o:58" &,005 O,oes51 0,o0614 ©,2123 €, 24298
- COLUNA DE ALTA PUREZA EM REOIME !
1, 1:07" o, 0001 o, epoas O ,eo038 a, o004 0,00024
1, 1:04" 0,005 o, oo038 o ,vopa8 O, 00024 0,00024
- COLUNA DE ALTISSIMA FURERZA EM REGIME !
1, 1:08"  0,0001 O, 00007 0,00007 O, 0O0LE 0,00018
£, 1:05" 0,005 o, PoeeT o,pope7 O, co01e 0,00018
processc demasiado de seu ponlto nominal de operagio.
4.3.2 - Jacobiano e Tolerancias : Influencia nos Resuliados
Cutros aspectos analisados serfo mostrados & 2 segulr : &

influencia da toler&ncia adotada na convergencia da expressio Z(.2 e
do nUmere maximo de iteragBes permitidas antes de nova reavaliagdo
do Jacobians sobre o esforgo computacional e a precisio obtida para
o resuliados finais. Esta anidlise foram efetuadas somente para a

coluna de alta pureza, dado gue as conclusBes devem ser validas para
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Tabela 4.11 - Desempenho Computaciocnal para o Método LW

~  Processc Perturbado

TEMPO TEMPG oD XD xe B
E XML QOMPUT. PASBROD INICTIAL FINAL INICTAL FINAL
(HORAS) MINUTOS

- QOLUNA PURA

3,5 12:53" G,0010 Q.00 O,La51 (, 2123 ,0o1o
8,5 (=1 - B O,0025 Q,e0061 O ,o854 (,Z24i28 £, 0049
2,5 314G O,0050 0,006 O,08%51 £, 2423 0010

- COLOVYNA DE ALTA PUREZA

8.5 1S 837 G, 0010 C, 20038 O,e8547 D,00024 G,0000%
3,s k2R 2+ O,0G625 Q,eoc3g O,28547 Q00024 O,00001
2.5 L & ~ O, 0050 0,003 8 C,o8548 00024 Q00001

- COLINA DE ALTISESIMA PURERZA

2.5 2O 1087 & ,O0010 G, 00007 O, o040 0,00018 Q00000
g.,.% L1477 02,0025 O, e0007 0,0P047 (e elele§-] 0,00000
3.5 LI & 00,0050 O, 00007 O,90047 D008 000000

as demals; os resulizdos constam das Tabelas 4.18 & 4£.17.

O primeiro aspecto analisado & a influencia da tolerncia em
Z20.2, mostrado na Tabelz 4,186 verifica-se gque oz ganhos
computacionais advinds de um relaxamento desta toler&ncia nEo
Justificam © risco de ge aumentar os erros cumulativos de simulagdo;
para valores de 5 x 10° e 1077 a diferenga no esforgo
computacional ol de somentes B segundos, em um tobtal de guase quatro

minuitos, com o3 resuliados porém, Ji& indicands erros da ordem de
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Tabela 4.12 - Desempenhc Computacional para o Método DIRK(Z2,32

~ Processo Perturbado

TEMPO TEMPO o XD X8 KB
S IMUL. COMPUT. PASEOQ INICIAL FINAL INICIAL FINAL
{HORAZS) MINUTOSE

- COLUNA PURA

8,% t5:02" 0,0010 0,0061 0,985 ¢, 2123 , 0019
8,5 G:50" o,0025 O,0061 Oo,oa51 <, 2123 £,0010
2,5 a:as- 0,0030 O,e061 o,oa%1 €, 2123 €, 0010

- COLUNA DE ALTA PUREZA

3,5 20:1 2" 00,0010 G, eoo38 O,2o8%548 Q,00024 0,00001
|,s B:386" 0,002% O,90038 O,o8540 D,00024 0,00001
3.5 428" Q,.0050 0,90938 G,o85480 O,00024 Q00001

- CGOLUNA DE ALTISSIMA PUREZA

3.5 ZBIBT?" Q,0010 O,.peeo7? 0,Po0a6p Q00018 G,00000
2.5 LO A0 0,002% O,o0e0e? O, Po0ee 00,0001 8 0,00000
3.5 S:29" Q,00%0 O, 00007 O,P00659 O000e ,00000

C,0011 em fragHo molar, erro este consideravel para uma coluna de
alta pureza. Pode-se também observar que o abrandamento da
tolerancia praticamente nSo afetou o nimero de avaliagfes do
Jacobiano, que wvariou de 356 para 387 durante todo o perfodo de

simul agio.

Avaliocu-se ent3o a influénecia do numero de iteragBes em £(.D
antes que o Jaconiano seja novamente reavaliado, mostrando
resultados interessantes (Tabela 4.17). Verifica-se que © numeroc

total de reavaliagBes do Jacobiano ¢ constante, independente das
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Tabela 4.13 -~ Desempenho Computacional para o Método DIRKCS, 3D

=  Processo Perturbado

TEMPO TEMPO xD XD XB Ne
SEIMUL. COMPUT. PASSO INICI AL FINAL INICIAL FINAL
(HORAS) MINUTOS
- COLUNA PURA
3,5 [~ 8- ¥ S 00,0010 O,900018 o,o852 (, 2423 00,0019
2.,s - 3-1- B O,0025 O ,eo01 0,9852 K, 2423 O,0019
2,35 S 43 ,0050 Q90061 O,o852 €, 2123 G,001L0
- COLUNA DE ALTA PUREZA
a.s 8:48" 00,0040 O ,oe030 O,oa5%2 0,00024 £, 00001t
8.5 8: 34" 00,0025 O,o0038 O,oE552 0, 00024 C,O00008
3.5 8:006" Q,0050 0,2e058 O,eB8552 Q, 00024 €, 00001
- COLUNA DE ALTISSIMA PURETA |
a,s e:28 " 00,0010 O, Po007 O, P0080 0,001 6 0,000006
a,s [ - 00,0025 0, P07 0, P0000 0,00018 2, 00000
G, 00000

a,s eIOon" o,0030 0, Po0o7 0, 9006 0.00MBe

iteracoes permitidas com o mesmo valor, que foli estipulada até um

maximo de 10. QOu seja, estando o proceso perturbado, a convergéncia
de Z(.> n&o ocorre enquanto o Jacobiano nao for reavaliado, para
cada itera¢Zo. Contudeo, a4 medida que aumenta o© nUmero de iterag¢gdes
aumenta também o esfor¢e computacional envolvido, que praticamente
dobra, com o detalhe adicional dque a precisifo do resultado n3o se
altera. O melhor procedimento a se adotar neste caso, contrariamente
ac normalmente empregado na wutilizag8o dos métodos implicitos, €
reavaliar o Jacobiano para cada iteracglio, procedimento este que se
revela computacicnalmente mais eficiente, apesar do maior numero de

calculos a serem efeltuados.
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Tabela 4.14 ~ Métodeo LW : + 15% na alimentagio
TEMPO TEMPO D XD B XB
SIMUL. compuTr. | PASSO INIGIAL FINAL INICIAL FINAL
(HORAS) MINUTOS
- COLUNA PURA
1,5 1:190" o ,0050 0,00061 0, oPos ¢, 2423 ¢,8448
1.5 042" 00,0100 O,99061 O, OPSS <, 2123 ¢, 3448
- COLUNA DE ALTA PUREZA
1.5 z:03" o,0050 o,op0380 O, oLOB0 G,00024 0,33974
8.5 O:54" ©,0100 o,vo0a8 O, PeOB50 0,00024 ©,33374
- COLUNA DE ALTISSIMA PUREZA :
1,5 2:42" ©0,0050 0, L0007 0, 00007 0,00018 0,3ze7e
1,5 ©:147" 0,0100 o, PoPp7 0, 00007 0,000 6 0,3287¢

Tabela 4.15 - Método DIRKC3,3D

+ 15% na alimentagdo

TEMPO TEMPO XD XD XB xB
SIMUL. COMPUT. PASSO INICIAL FINAL INICIAL FINAL
{(HORAE)} MINUTOS
- QCOI.UNA PURA
| S 1:50" 00,0050 Q,90014 O, Pp0485 £, 2123 L,9448
1,5 1 .03 0,04100 0,906 0, 9065 €, 2423 (, 8443
- COLUNA DE ALTA PURETA !
1.5 3:03 Q,0050 O,o0o038 O,20050 0,00024 0,3397V1
3.5 oS54 G,0100 O ,eo038 O, PeOonB0 0,00024 0,38372
- CGOLUNA DE ALTISSIMA PURETA
£,5 3: 34" 0,0050 Q, Po007 G, o0008 00,0001 8 G,324505
1,5 1 :54 0,000 O, ep00? O, PPoeg 0,00048 O,B2Z48%
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Tabela 4.16-—

Influéncia da tolerancia em £CL2

no tempo

computacional e precisf3o dos resultados - Coluna

de alta pureza,.
TEMPO |TEMPG DE |TOLERANCIA |REAVALIA~
{HORAS) | SIMULACAD ZLT) coEs scry | Fp FINAL *p FINAL
(MINUTOS) | (X4000)
1,0 2,46 1,000 835a 0,07706 0,00009
1,0 3,406 0, 7?50 as? 0,907605 0, 00000
1,0 3,47 0,500 --1-} 0,97608 0,0000%
1,0 3,50 0,250 ass 0,0768% 0,0000%
1,0 3,51 0,100 aos 0,07085 0,00000
1,0 3,52 0,075 865 007685 0,000090
1,0 3,54 0,050 357 G,e7eas 0,00009
Tabela 4.17 -~ Influencia do nimero de iteracBes para
reavaliagio do Jacobi ano no esforgo
computacional — Coluna de alta pureza.
TEMPC |TEMPGO DE NUMERGC DE REAVALIA-
{HORAS) | SIMULACAO| ITERACOES COES J(T? *p FINAL Xg FINAL
{MINUTQOS? | P REAVALIAR
1.0 3,17 1 367 O, o768s 0,00009
1.0 9,33 2 867 0, P7eaS o.000¢
1,0 3,40 8 3S7 0, 97685 0,000
1,0 3.5¢ + as7 O, ersan 0,00000
1,0 4.07 287 O, oP6BS o ,0000¢
t ,0 4,48 S 8367 O, 97685 O, 0000
1,0 4,31 7 agv O, O?SBS o ,000089
1,0 4,42 a asy O, OPEeS 0,000
1,0 4,58 o -4 0, ©7S85 O,00008
1,0 5,10 10 acy O, OPSES O, 00008
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4.4 - Conclusdes Relativas aos Métodos de Integracao

[

Os resultados obtidos na implementaglo dos métodos de
integrac¢ioc no tocante aos esforgos computaciocnais envolvidos e
precisfio dos resultados permitem tirar algumas conclusBes sobre sua

aplicagdo a esta classe de colunas de destilag3o

12 A vantagem de se utilizar os métodos implicitos & bastante
evidente, a despeito de sua maior complexidade de implementagio,
mesmo quando comparados aos métodos explicitos com controle de erro,
como o método de Runge-Kutta de quarta ordem. Para o caso especifico
das colunas de destilacgiao, que apresentém matriz Jacobiana
tridiagonal, €& possivel a ulilizag3o de algoritmos especificos no

calculo do incremento

Zce K

a e
a z(L 2 {ZCt nb }
n+Tt h

Azct > = -
ial

da solugio iterativa das squagcles diferenciais nic—-lineares
do processo sem necessidade de inversZo matricial, mediante
procedimentos recursivos. Estes procedimentos permitem o calculo
extremamente rapido de sistemas de dimensioc elevada, com pouca

utilizagcio de memdria.

Z> No tocante a precisfo dos resultados observa-se que, mesmo o
método de primeira ordem de LW , para os valores do incremento até
da ordem de O,01 horas e perturba¢Bes que n¥o afastem demasiado o
processo de seu valor de regime , apresenta dtimos resul tados,
inclusive para as colunas de alta pureza, com tempos computacionais
inferiores aos métodes DIRK , em virtude do estagio Unico. Ha que se
ressaltar, adiciocnalmente, que todos os métodos foram implementados
com precis8o simples, mesmo para a coluna de altissima pureza. O

método LW, dado sua maior facilidade de implementagio, pode
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perfeitamente ser utilizade em colunas de alta pureza, desde que
sejam tomados alguns cuidados no tocante a sua implementagdo
Cvalores maximos da cordem de 0,01 horas e perturbag@ies proximo do

.valor nominal do processo, para as colunas analizadasD.

3> As tolerincias utilizadas para se avaliar a convergéncia das
equagBes nIo-lineares podem ser bastante rigidas, garantindo

precisio o confiabilidade dos resul tados, sem acréscimo

significativo no esforgo computacional envolvido.

43 O melhor procedimento observado em relagdo ac Jacobiano foi
de se efetuar sua reavaliagZo t3o logo a convergéncia ndoc ocorra na
primeira iteracfo, pois a mesma s& ocorrera apds esta reavaliagdo.
Esta técnica se revela bem mais eficiente que tentar a convergéncia

através de um mimero elevado de iteragBes, pois a mesma ndo

ocorrera.

5) O método DIRK(C3,3), embora possua um estagio adicional para
cilculo, com consequente aumento do esforgo computacional, apresenta
a vantagem do passc varidvel , procedimento este que permite que o
mesmo, no final, acabe se revelando mais eficiente que os demais.

Esta diferenga & mais acentuada para situagSes de regime ou préximas

ao mesmo C ver Tabela 4.8, 4.9 ,4.10 e 4.13>

4.5 - Caracterizaciso das Colunas de Alta Pureza

Definidas as equacBes aplicaveis & modelagem do processo bem

comc © método de integragfo apropriado efetou-se um estudo de

sua din&mica verificando de que forma, e em que grau, as
compl exidades aparecem no processo, que foi submetideo a diferentes
perturbaces, com magnitude e direg¢¥o variaveis. O método de

integragfo wutilizade foi o DIRK(3,3>, com as mesmas condi gSes
descritas na Tabela 4.7 para as trés colunas ja descritas. As

perturbag¢fes introduzidas no processo foram as seguintes
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~Vaz¥c do refluxo : alterag®es positivas e negativas com
valores de * 5,04 e * 10,0% .|
~Energia fornecida ac refervedor : alteragc@Ses positivas e

negativas de * 2,85% e * 5,0%
—Concentracio da alimentagdo : alterag@es positivas e negativas
de £ 10,0% e * 20,0%,

O ganho do processo, definido como

&y,
¢ = ————, onde Yy e u sEo a i-ésima saida e entrada
A u 17 T
i
normalizadas foi mensurado para as di versas perturbaces

introduzidas e para as trés colunas; os resultados estio mosirados
nas Tabelas 4.18, 4.10 e 4.20. Entre as concepgBes basicas de
controle normalmente wutilizadas [ Nisenfeld,1981; Latour,18781 nas
colunas de destilacio quase todas utilizam como variavel de controle
a vazio do refluxe e-ou a energia fornecida ao refervedor da coluna;
pode-se assim wverificar, por exemplo, a existéncia de uma malha de
controle onde as complexidades do processco n¥o sejam tHo acentuadas.
Devido as caracteristicas da coluna, que apresenta pequena vaz3o na
base , quandoc comparada com a do destilado, uma alterag¢ic de 10¥% no

valor nominal de Qn aumentaria demasiado a geragdc de vapor

Tabela 4.18 - Ganhos das colunas 1, 2 e 3 para pertiurbagio

ma vazioc do refluxoe

TIPO DE COLUNA 1 COLUNA 2 COLUNA 3
PERTURB. d. BASE G. TOPO G. BASE G. TOPGC 8. BASE G. TOPO
+ 5 % 1541 , 42 003%2 18313 .,5 o,0073 20980 ,0 Q, 00026
- O W 15,047 QT2ZS60 15, 1 5O 11,0487 16,8688 1,Z39%5
+ 10 % 134, 30 G025 15406, 6 Q,0043 23678 .,8 G, 00045
- 140 % o,54 2 Q7G4 e,5a83 O,90044 C,44G 1, 19905
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¥

Tabela 4.19 - Ganhos das colunas 1, 2 e 3 para perturbaglo

na energia fornecida ao refervedor

TIPO DE COLUNA 1 COLUNA 2 COLUNA 3
PERTURBE. G. BASE Q. TOPO ag. BASE a. TOPO . BASE a. TOPO
+ 2.5 % 37,71 4,853 38,01 1,6266 B, 44 1,89
- Z2,5 % 203,88 QU465 21433 .,95 0107 HZ7?7a8 ., 2 G, 0004

.5 % 19,046 1,38900 19, 905 4,688 1,88 1,848
- O % Z5%06 , 1% GO3ane ZyAe? 8 , 4 Q0074 Vo0 ,0 G, o003

ocasionando vaz¥o liquida nula, para os valores de regime. Por este

metivo as alterag®es no valor de QB foram de * 2,8% e £ 5,0 2.

Tabela 4.20 — Sensibilidade da colunas 1, 2 e 3 para periurbagdes

na concentragfo da alimentag3o

TIPCO DE COLVUNA £ COLUNA 2 COLUNA 3

PERTURB. Q. BASE G. TOPO G. BASE G. TOPO G. BASE G. TOPO

+ 10,0 % 128,090 QOzZO% 1148141 ,7 00,0035 *»AB5 27V ., 8 C,O0000%

- 40,0 % ©,.428 C,47540 2,95 00,4501 £, 50 >, 4408
184,05 [oR e} ¥a3:] 14578, 3 00028 1904390 , 4 CO001

+ ZO,0 %

- 20 ,G % ‘4 ,?G Q4820 ‘<, 7?0 [o X -3 o, 50 C, 4498

Considerando-se que as simul agBes vigsam proporcionar

informag@es n¥c sé no tocante a dinamica do processco mas tambéem
relativamente acs modelos reduzidogs a serem utilizados para sintese

dos algoritmos de controle uma anilise dos resultados obtidos

evidencia que :
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- oS ganhos das colunas apresentam Snor ma variagfo,
especialmente para alteragdes positivas do refluxo ou negativas de
energialC 151,4 a 20980,0 para + B% e 131,33 a 23878,8 para + 10% do
refluxe J; para as mesmas perturbag@es, porém em sentido oposteo, a
variagio do ganho nilo ¢ L¥o acentuada, podendo, quando comparada a
primeira, ser considerada praticamente constante ( 19,04 a 18,8 para
— B% ¢ 9,542 a 9,44 para - 10% do refluxced,

— os ganhos s3oc variéveis , para uma mesma coluna, para o topo
ou a base e para variag¢@es positivas ou negativas de mesma magnitude
ou variagBies de mesmo sinal, porém com diferentes magnitudes; a
mesma perturbagiio, de mesma magnitude e sinal, acarreta ganhos
diferenciados para diferentes colunas .

— estas wvariag¢gSes no ganho do prcceséo ocorrem para alteragdes
do refluxco (Tabela 4.18>, altera¢des da energia fornecida ao

refervedor (Tabela 4.1890 ou na ocorréncia de perturbagBes C(Tabela

4.200.

Analisando-se também as diferentes formas de resposta do
processc para as diversas perturbagdes introduzidas ¢ figuras 4.4 a
4.272 pode-se estabel ecer, em carater gualitativo, algumas

concluses relativas as colunas analisadas

10 Ganho wvaridvel : os valores calculados para os ganhos do
processo variam nfEo sd de uma coluna para outra , para uma mesma
variagfio percentual na entrada do processo, mas inclusive para o
mesmo processo € a mesma variagio percentual, gquando aplicada em
sentido inverso. Tal situa¢idc configura um ambiente bastante adversc
para o estabelecimento de uma politica de controle adequada para

esta classe de processo.

E) Atraso variavel : o atraso do processo tende a ser crescente
2 medida que aumenta a pureza dos produtos obtidos. Esta variagio &
particulamente marcante quando se transita da regifo de alta para a

de altissima pureza.
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3> Forma de resposta : uma anAlise qualitativa das diversas
formas de resposta indica que o comporitamento do processco possui as
caracteristicas de um sistema de primeira ordem ou segunda ordem
super —amortecido, caracteristicas estas dependentes do tipo e
magnitude da perturbag3o introduzida. Este fato serd importante para
a escolha do modelo reduzido a ser utilizado para implementag¢3o dos
contirocladores adaptativeos, bem como ilustra os problemas gque podem

advir na sintese da lei de controle, que utiliza modelos reduzidos

do processo.

40 Constantes de tempo : uma inspe¢ic dos resultados mostra
ainda que, para a mesma pertiurbagio, porém de diferentes magnitudes,
a forma de resposta do processo se altera, indicando, provavelmente,
alteracgZo das constantes de tempo associadas ac sistema. Em termos
de um modelo reduzido discreto, associado aos algoritimos de controle
adaptativo, esta variagfSo acarretard, certamente, alteracfo nos
parémetros do processo, com consequéncias diretas sobre a lei de

controle.

As paginas seguintes contém as figuras 4.4 a 4.27 com o

comportamente das varidveis x e X » ou seja, as composigcles
D B

terminais do processo para perturbag¢Bes na vazdo do refluxe ¢ + S% e

* 1022, na energia fornecida ao refervedor ( * 2,8% o * BX> e na

concentragio de alimentagio ¢ %+ 10X e * 20% para as tres colunas

anallsadas.
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Rlteracao no refluxo : & ' Rlteracao no reflwo : 5
Destilado, frac. mol. G_mBase, frac. mo)
G.% :' 0. 15 ‘:‘_
3 0.16¢
B 0-99?0 ™ :
[ 005k
- — 43 s
£.9960 .00k ¥
0.0 3.0 0.0 L0 :
1.5 1.5
Tetipo,horas . Tetwpn, horas
Rlteracac mo redloo : 3 Rlteracao no refluwo : 5
Lmﬂesu}ado, froc. mol &msﬂsase, frac. mol
i 0.000f
3 5 E”
0.9014 | 0.01 ;
g 0010
i 0.005|F
0.960 N -
m,w o.000 -
0.0 3.0 0.0 L0
1.5 1.5
Tetpt, hovas Tenpo, horas
Figura 4.4 - Variag3c da composicio do destilado e da base, em frag¢Bo

malar, para alteragfo de + 5% na vazio do refluxo

para a coluna pura ( coluna 12.
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Alteracan no refluwo : 5%
Dextilado, frac. mol

Alteracac no reflu : 5%

0125?&, irac. mol

0.9998 :" a.m ;_
I 0.15F
0.999%} s
i 0.10F
0,994 - 0.05¢
" % gt B
6.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5
Tenpo, horas Tempo, horas
Alteracao no refluo : 34 Rlteracao ro refluxo : -5%
De=tilado,frac. mol .
ool 2 &M@J frac. mol
A 0.00020
0. %0 0.00015|F
[ 0.00010F
0-% " E
! 000005 -
- o s T
0.940 ¥ o.oooook
0-0 3-ﬂ 0‘0 3.0
1.5 1.5
19“0} horas TMJ mra,s
Figura 4.5 — Variag¢3c da composi¢3o do destilado e da base, em fragio
molar, para alteragZc de * B% na vazdo do refluxo

para a coluna de alta pureza ( coluna £5.
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Alteracac no refluxo : 34 Rlteracao no reflom : 5
Destilado, {rac. mwold 0_3Base, frac. mol
1.00000 -
of .—/—~—h—-—\—,—-‘ 0.2 pu
0.99995 - i
| 0.1
[ Bt — 45
0.99990 0.0
B-G 3-0 0'0 3-0
1.5 1.5
Tenpo, horas ’ Im.v horas
Riteracao no refluo : 54 Alteracao mo refluwo : 5t
Destilado, frac. mol Base, frac. mo) '
1.000} 00002
0.980|
[ 0.0001 |-
.50 -
o940 — i
i > 0.0000 s
. e —
0.0 1.5 3.0 6.0 2.0
Tewo s e
Figura 4.6 - Variag¢fo da composi¢gio do destilado e da base, em fragio

molar, para alteragSoc de + 5% na vazZ3c do refluxeo

para a coluna de altissima pureza ( coluna 3.
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Rlteracao no reflwo : 104 Rlteracao no reflwo « 10X

glmnestilado, frac. nol B:m; irac, mol

I 0.3}
0.998¢- i

L .20}

I — 0% r 4102
0.9% 0.00

0.0 3.0 0.6 3.0
1.5 1.5
Tenpo, horas Tenpo, hoars
Alteracao no refluxo - 100 Rlteracao no refluxo « 10%

Destilado, frac. mol Basze, frac. mol
1.000p

] 0.000 |-
0.975t L
0.950 0.010}
0.325 - o — 1 i — 1

§.000
0.0 3.0 8.0 3.0
1.5 1.5
Tenpo,horas Tenpo, horas
Figura 4.7 - VarjiacfZo da composigic do destilado e da base, em fragio
molar, para alteragfio de * 10% na vaz8o do refluxo
para a coluna pura C coluna 1D,
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Alteracac ro reflio : 1%
Destilade, frac. mol

fiteracao no redlwo : 10
0. 48399, frac. mol

1.00000}- i
- 0.3F
0.59980 s
- 0.2}
0.999%601 A
d 3'1 -'-
0.99940¢- —+10% 1 4
1 0.0
. 3.0 B"O 3.0
0.0 1.5 1.9
Tewpo, horas Tenpo, horas
Rlteracao no refluxo : 104 Alteracao no refluxp : 10
Eestilado, {rac. mol Base, irac. mol
0.9900 [
i 0.00020
0,900 i
0,930 i 0.00010}
0.30- — 10 - \- —_ i
0. 60000 ——
0.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5
Tenpo, horas Tenpo, horas
Figura 4.8 - Variagfo da composigfo do destilado e da base, em fragdo

molar, para

para a

alteragcic de

* 10% na vazlo do refluxo

coluna de alta pureza C coluna 5.
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Alteracao no refluxo : 10% Rlteracao no refluxo : 10%
Destilace, frac. mol Base, frac. mol
100000 |- 0.4}
Sewveest” -~ L
0u2 -
1 —+10% - i
0.99995 0.0
0.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5
Tm; roras . Tmi mrﬁ
Alteracan no refluxo : 10% filteracao no reflxo : 1%
Destilado, frac. mol '
ﬂ.mﬁase, frac. mol
1.00} L
A 0.00015
0.5 -
f 000010
0924 -
i 0.00005 -
0.8k i ; — -1
0.00000 S a—
9-0 E.S 3-8 {}‘B 3.0
Tewpo, horas Talpélsrwas
Figura 4.9 - VariagZo da composigdo do destilado e da base, em fragic

molar, para alteragZo de * 10% na vaz3o do refluxc

para a coluna de altissima pureza ( coluna 32.



cariTULO 4 :

ANALISE DOS METODOS NUMERICOS

- 128

_ Alteracao no refluo : 5 Alteracao no refluo : 5%
Lwhesu}adu, frac. mo} ) a_msaﬁe',. irac, mo}
5 — [
\‘ :
i "‘ 0.15 -
0.%8}- 3 s
: - 010}
5 3 o
! ; - sy - N
0.9} N e 0.051 >
3 i E .. T
0.00 L -
0.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5
Tempo, horas Tespo, horas
Rlteracac no reflwo : 5% flteracao mo refluxo : 5%
Destilado, frac. mol Base, frac. mol
1-033 » , -
: \1 0_2(] =
5 J
0,960} )
: '\ 0010 ™
0.9%60}- '-‘ - -5 e -5y
[ e e — g -
0,940 0.
0.0 2.0 0.0 3.0
1.5 1.8
Temwpo, horas Tetpo, horas
flteracao no reflwwn : T Alteracao no refluxo : 52
Destilade, frac. mol o 3Bm, irac, mol
1.000 < : -
o ‘\. b
0.980f ' 0.2}
: Y [
0.960} \ i
: -" - _5‘4 . :" o ‘&
&%ﬂf N — 5% i =3
— D.0
. 3.0 0.0 .
1.5 1.5 >0
Teno, horas Tenpo, horas
Figura 4.10C — Variagio da composig¢ioc do destilado e da base, em fragdo
molar, para alteragfio de % B% na wvazdo do refluxc

para as

colunas 1,

2 e 3 ( Resultados comparativoss.
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Riteracac no refluxp + 1

flteracac no reflww : 10%

Destilado, frac. ncl *

Base, {rac. mol
1-@ -'- ,:_ i
: -'g 301
0.975} '-i
s : 0.20
5 ] 1
0-% :' ‘;
: : 0% o of - 0%
L ! L
0.5 o et = +30%, - S (1]
A
0-0 1 5 3-0 D.m 0-0 3'0
Tﬂﬁi;;rﬂl’as Taﬂj;;smrﬁ
flteracao no refluxo : ¥ Alteracao no refluxp : 10%
Destilado, drac. mol Dextilado, frac. nol
1.000 N <
o 3 [
0.975F i o0k
o.550f ". _
- ' . 0.35F
mm5: : T
0.90 otmrimarmtemtemramtem e marms e - —t {0 -t S8 1114
" 0.00 ek 3 F174
0.0 30 0.0 3.0
1.5 1.5
Tenpo, horas Tenpo horas
Alteracan no refluxo : 104 flteracan ro refluxo : 102
Destilado, 4rac. mol Baen, frac. mol
1,000 - < 0,45
!‘ L
0.9%0 - ! 0.3k
- ‘ 1
s ! — i .
0,000 9 i 815 : -1
b ." PP . ___.._41&,. . ""_"la(:
0.00 s—— I '
0.0 1.5 3.0 0.0 s 3.0
1.
Tenpo, horas Tetwt horas
Figura 4.11 - Variagio da composigfo do destilado e da base, em frag3o

molar,

para as

para

alteragioc de =

colunas 1.,

10% na

vazio do

2 e 3 ( Resultados comparatlvos?.

refluxo
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filteracao na energia : 2,54

filteracao na energia « 2,5%

Lmﬂestiladu_. frac. mol Base, frac. mol

- &020 =
0.980} ]

] 0.0101
3.950 u M*z;m "

4.000 2,5
0.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5
Tenpo, horas Tempo, horas
' flteracao na energia : 2,3 filteracao na energia :

0.998})331:}3:!0, {rac. mol Baze, frac. mol

i 0.130}-
0.997}- s

i 0.0?5 I

5 ey '2;5". S
0.5% 0.000 —-2,5%

0.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5 "
Teapd, horat Tetpo, horas
Figura 4.12 - Varia¢3o da composig3o do destilado e da base, em
fragdo molar, para alteragio de 1+ &,5% energia

fornecida ac refervedor para a coluna pura ¢ coluna 13.
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l.fm —

0.280

Olm

1.0G000

08.99575 |-

0.99530

0.59925

Alteracac na energia : 2,54

Destilado, frac. mol

1.5
Tenpo, horas

Rlteracao na erergia : 2,9

Destilado, frac. mol

T

AL TR I

=2,

Figura 4.13 -

0.0

1-5
Temro, horas

fragio molar,

Variac3c da composigio do destilado e da

para

— 42,3

alteragio

fl1eracao na energia : 2,5¢
Base, frac. mol

0.00020 |-

0.00010

0. 00000

— 42,

0.0
1.5
Tenpo, horas

Alteracao na erergia : 2,54
Base, {frac. mol

Ba 1&} e

3.0?5 =

0.000

— -2,

0.0 3.0

1.5
Tenwpo, horas

de + 2,8% na

base,

em

energia

fornecida aoc refervedor para a coluna de alta pureza

Ceoluna 2.
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Rlteracap na energia : 2,51
Dextilode, {rac. mol

Alleracao na erergia : 2,5
a-mBase} irac. mol

1-&:0 wl 3
0.980 - 0.0001 {-
0.960}- i
- — 42, [ 42,
(LIE I | 1] SR .
9.5 1-5 3.0 0'0 3 5 3-5
Tewpo, horas Yeenpo: horas
Rlteracac na energia : 2,54 Alteracac na ererais : 2,5
i_mﬁeﬁilado, frac. mol Base, frac. mol
0.223
5 7 0.1
' 0.075
— 2,5
0. 59995 0000 — -2,
0.0 3.0
1.5 1.3
Tempo, horas Yenpo, horas
Figura 4.14 —~ Varia¢Zo da composigfo do destilado e da base, em
fragic molar, para alteraglio de % &@,5% na energia

fornecida ao refervedor para a coluna de altissima pureza

C coluna 3.
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1‘“

Rlteracac na energia : 5

Destilado, frac. wol

-

-

0,50}

0-% a

——45X

IR

1.5
Teneo, horas

Rlteracan na erergis : 5

Destilado, frac. mol

3.0

0,990

0.9%40

Figura 4.15 -

0.0

1.5
Tetpo, horas

frag3o molar,

3.0

Variacio da composic3o do destilado e da

para alteragio de *

Rlteracao na energia : 5%

Baze, irac. mol
Gum -
0.010}
3 —
{000
0.0 3.0
1.5
Tenpo, horas
Rlteracac na energia :
Baze, frac, mol
o.20f
0.20}
o.10[
i — -
Q.0C
0.0 3.0
1.5
Temeo, horas
base, em

ao refervedor para a coluna pura ( coluna 12,

5% na energia fornecida
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Alteracao na energia : & Alleracac n2 erergia « 5
Dextilado, frac. mol Baze, {rac. mol
3.@ - g
I L T
- G-m -
0.9¢0}- 3
- 0.0
0.920}- i
[ — 5 . e 4 8B
0. 00000
0.0 30 6.0 3.0
jls 1'5
Temwpo, horas Tenpo, horas
Rlteracao na enegia : Alteracap na erergia -
Lmbesiilujo, frac, mol ?ase, {rac. mol
: 0.3}
0.93%}- !
[ 0.20|
0.9%0c L
i | o.10}
0.9954 1 A i "
1 0.00
0.0 3.0 G.0 3.0
1.5 1.5
Tempo, horas Tewpo,hovras
Figura 4.16 -~ VariacHo da composi¢fco do destilado e da base, em

fragio molar, para alterag¢fo de * 5% na energia fornecida

ao refervedor para a coluna de alta pureza ( coluna 23.
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Rlteracao na2 energia + 94 filteracao na energia : o

Destilado, {rac. mol Bage, frac, mol
1,000 0.0002 4
0.975)
0.950 0.0001
0.95F

: — 3
0.900 0. 00001

0.6 1.5 3.0
1 1.5
enpl, horas Tesen, horas
Alteracso na eergia : Alteracao na emergia : o4
Textilado, frac. mol ‘ a_‘Base, frac. mol
1.000000 ¢~ ! 4
i 0.3f
g 0.2
tnif _
b -———-E‘: : m,m
0.999950 ] 1% ] I
0.0 1.5 3.0 0.0 . L5 3.0
Tewpty, horas 1&@6,!10:'35
Figura 4.17 - Variag¥o da composigfZo do destil ado e da base, em

frac3o molar, para alteragi@o de * 5% na energia fornecida

acs refervedor para a coluna de altissima pureza

(coluna 30.
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flteracao na energia : 2,
Destilado, frac. mol

Alteracao na erergia ¢ 2,3
E}_mﬁas».-, frac. mal

l-m
E ‘,--’ _____ ety —__
3 0.15 N .‘a'
0.%8}- o.10F ;
o.osf H
i s v . i R
0.% — % 8.00 # 42,
0.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5
Tenpo,horas Tenpo, noras
filteracas na energia @ 2,94 Aiteracao na energia : 2.9
Destilado, 4rac. mol g,ggBase, frac. mol
1.000 it r e et et s i e E ’ T
0.15 :'- .,"
C.%80- o.10f !
I 1 ;
i n.osf /
.90 —2s e
“‘}2‘5{ D.mu% *""2.:5';
0.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5
Tetpo,horas Tenpo, horas
Alteracao na energia : 2.3 fAlteracao ra erergia : 2,54
Destilado, frac. mol Base. frac. mol
100 e - o.2sl I
- | ’.-
i 0. 150 .
.50k s
5 5 ¢
S 0.075} ;
: B ‘2;5{ : ’j. e _2’52
0-9&) _"2;5‘: 0 m ..’- ..._.42)52
0.0 1.5 3.0 R S p
Tenpo, horas Tmpézsmras
Figura 4.18 -~ VariacfZo da composi¢do do destilade e da base, em

fragio molar,
ac refervedor

comparativos 2.

para alteragioc de *

para as colunas 1,

2,5% na energia fornecida

2 e 3 ( PResultados
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Alteracac na energia : §
Destilado, frac. mol

1-@ g e o e £ -
0.7}
0.9%0}

! - 5y
0.925} —— 43
0.0 .0
1.5
Tetpn, hores
Rlteracac na energia : 3%

Destilmds, frac. mol
£ e e ———— "
0.575}
0.950 | .
C - -5
9.925 .- """"""“Pﬁz
0.0 3.0
1.5
Tenpo,horas
flteracao na energia : ¥
Destilado, frac. nol
Inm -
0,960
L A
0.920
N e Y
0.0 1.5 3.0
7m: horas

Figura 4.19 -
fragio molar,
ac refervedor

comparativos 7.

Variagio da composigic do
para alteragfo de =

para as colunas 1,

Alteracao na erergia : 5%

Base, frac. mo]
1
: 2
.20} ;
: !
o.10}- [ e =T
[ i —
ﬂ.ﬁ} —W
0.0 3.0
1.5
Tempo, horas
Rlteracao na erergia : 3%
Base, frac. wol
- e
- !‘.
0,203 '
: !
0.10} ; Bl
1 _i ~— 2
0.0 3.0
1.5
Tewpo, horas
Rlteracao na energia : ¥
[Hsasm frac. mol
0.3F /
3 .(l
o2k {
= !‘
5 A ome LN
0-1 :' ."
[ i BAEE
LI ] M— ——
0.0 3.0
j!s
Tenpn, hovas
destilado e da base, em

2 & 3 C

5,0% na energia fornecida

Resul tados
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Rlteracao na concertracas : 10
Destilado, fracao molar

8.9%e0 -
0.59970 -
4 —+10
0.9960
0.0 3.0
1-5
Tewpo, horas
Alteracao na concentracan : 1Y
Destilado, 4rac, mol
1.00
0.9
0.%1
0.3k —
0.0 3.0
1.5
TEN:'D, moras

Figura 4.20 - Variagio

fragfo molar,

Aleracao na concentracao : 10

alimentagio para a coluna pura (coluna 1D

para alteragioc de * 10% na concentracio

Bawe, {rac., mol
0.2}
0.20}
0.10}
1 Rt ¥ 114
0.00
0.0 3.0
1.5
Tempo, horas
Rlteracao na corcentracao : 1
Base, {rac. mol
U-m"
0,010}
0.000 -1
0.0 3.6
1.5
Tewpo, horas
da composi¢io do destilado e da base, em
da
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Al1eracao na corcentracan : 1

Destilado, {rac. mol

0.999¢8
0.3996 -
0.9554 -
L hamad 3114
0.0 3.0
jls
?m;?ﬂras
Rlteracac na corcentracao - 1%
Bestilado, frac. mol
1.@ o
0,980
0.90}
] — i
0.0 3.0
1.5
Tenpo, horze

Figura 4.21 -

fracio molar,

Rlteracao na corcentracao : 108
Base, {rac. mo}
0.3
.24
0.1 "
i — 410t
8.0
6.0 3.0
1.5
Tewpo, toras
Alteracao na concentracao: i
Base, frac. mol
0.00020+
0.00010F
£. 00000 — -1
0.0 3.0
1.5
Tempo, horas
em

alimentacioc para a coluna de alta pureza (coluna 20

Variacio da composigio do destilade e da base,

para alterag3ioc de * 10% na concentragdo da
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Alteracao ne concentracao : I(¥
Testilado, {rac. mol

1.00000F
099935 |-
a.esemnl
0.0 - 3.0
1.5
Tenpo, horas

Rlteracao na concentracac : 04
Destilado, {rac. mol

= +10%

— =10

1-@ wd
G.980
8-969 -
0.0 1.5 3.0
Tengn, horas

Figura 4.z22 -

Rlteracao na concentracao : 10%

0_3Base} frac. mol
0.2+
0;1 e
0.0 i " —+10
0.0 1.5 3.0
Tewpn, horas
Rlteraczo na concentracan : 10%
B.mﬂase, frac, mol
£.0001 i~
i — -10%
4.0000 e s
0.0 1.5 3.0
Tetpo, horas

Variagio da composigio do destilado e da base, em

fraciso molar, para alteragio de * 10% na concentragso da

alimentagBc para a coluna de altissima pureza Ccoluna 32
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Rleracan na concentracan : 204
Destilado, irac. mol

1.000
Ds% -
.99
0.0 3.0
1.5
Tewpo, horas

Alteracad na concentracas : 2
Destilado, frac. mol

1.00F
0.9l
0,920}

1 — -2
0.820

0.0 3.0
1.5
Tenplo,horas

Figura 4.23 -

Rlteracac na concentracan : 204
n_?sBase, frac, mol

0.50}
0,25}
i 2
0.0
0.0 3.0
1-5
Tenpo, horas
Alteracao na concentracao : 2%
Base, frac. mol
0.00F
8.010F
0.000 — -2
0.0 3.0
1.5
Tetpo horas
M

Variaclo da composigio do destilado e da base,

fraciZc molar, para alteragio de * 20% na concentragdo da

alimentaclo para a coluna pura (coluna 10
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filteracan na comcentracao : 20K Alteracao na concentracac : 20

i_mﬂesti]adc, frac. nol 0. 7 Base, frac. nol
o.9938[ a5k
0.9996 |- g
i C.25F
0.9934 - [ S
L 420 0.00
8.0 3.0 0.0 0
1.5 1.5
Tenpo, horas Tewpo, horas
Alteracao na concentracao : 20k filteracao na concentracao : 20%
Mi:}ﬂjg {f'x- m}. Base‘Il {rat‘ ]
1.&}3 :' -
0.950 1 A
3 0.00010 )
0.325F [
— -20% :
0.500 0. 00000 2
0.0 3.0 0.0 3.0
1.5 1.5
Tewpo, horas Tetn, horas
Figura 4.24 — VariagZo da composig¢gio do destilado e da base, em

fragfo molar, para alteragio de * 20% na concentragio da

alimentacfio para a coluna de alta pureza (coluna 2
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flteracao na concentracac : 204 RAlteracap na corcentracao « 20K
Destilado, frac. mol 0,75 Base, frac. mol
1.00000 - 850}
i .25k
- —+2{% [
0.99995 0,00 b
8.0 1.5 3.0 0.0 L5 3.0
Tenpo, horas Tetpo, horas
Alteracac ma concentracao : 2% Alteracao na comcentracao : 200
Destilace, frac. mol Base, {rac, wol
1000 0.0002
0.975F F
0.950 | 00001 |-
0.925F -
5 — -2 ' — -2t
D-% ﬁ-m O
6.0 1.5 3.0 0.0 L5 3.0
Tenpo, horas 1enpca: hovas
Figura 4.25 - Variagio da composi¢do do destilado e da base, em

fracio molar, para alteragio de + 20% na concentragioc da

alimentacio para a coluna de altissima pureza (coluna 32

——-—+20}:
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Alteracad na concentracao : I

filteracao na concentracac : 1

Destilado, frac. mol Base, frac, mol
- - 0.0}
0.9} . .
i \ 0.20F
i ' 102 0.40F oAl
. = r :
nam_ g 410 ! =410
L SR EPRPNE RIS 0.00 - . _
0.0 3.0 0.0 KAH
1.5 1.8
Tetws, Moras Tetpt, horas
fRlteracao na concentracao : 10% Alteracao na concentracao : I
Des1ilado, frac. mol 0 EBas:e, frac. mol
1,000} “t
: X I
1 "- 0.2}
au% - ". :
: v R L :- R T4
- .‘ L
: T et rm et s e 4§ 5 —+1{l
8.950 GG —
6.0 3.0 0.0 L0
1.5 1.5
Temeo, horas Tewpn, horas
Alteracan na corcentracas « 1M Rlteracao na corcentracac @ 0¥
Destilado, frac. mol o Bﬁaﬁe, irac. mol
1.0:0 e L 3
» ! \.’ 3
: \" Bl2 -
0.9680 \ i
- A\ i
1 N e AR Rl (1
0,960} . [
3 —+10% s —+1{
0.0
0.0 1.5 3.0 0o 3.0
1.5
Tenpo, horas Tetipo, horas
om

Figura 4.288 -

Variag¥o da composigio do destiladoe e da base,

fragic molar, para alteragXo de % 10% na concentragfo da

alimentagdc para

comparativosd

as colunas 1, 2 e 3B C

Resul Lados
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Alteracao na concentracao : 20

flteracao na concentracao : 205

Destilado, frac. mol 0_?58352, frac. mol
lsw " o
3 [
0;9?5 ‘« o
‘. enm -
0.950 ; '
0.925 ' 0.25F
[ i
0.300 et vttt mram e OO [ - 2R
42 g,k G
6.0 3.0 . 0.0 .0
1.5 1.5
Tempo, horas Tenpo horas
Riteracac na concentracao : 204 Alteracao na concentraczo ; 25
Destilado, frac. mol g ?SBmJ frac. nol
1.000 : -r
. ‘. -
0.975 3 C
. 0.504
0.5 ! g
¥
0.925 \ - o 035 174
5900 ettt e s - — [ S
0.0 3.0 000
. . 4.0
L5 - 3.0
Teteo, horas Tenpo, horas
Alteracao na concentracao : 20% Alteracao na concentracac : 2N
Destiiaio, frac. mol
3.m o - a-?sm_a frac. mol
: A i
0.975 |- - :
! i 0.504
0.350L ! [
[ ! R A 1
.ot ) -
a . — 174 _ - -2
L e i B
0.0 1.5 %0 0.00 0.0 3.0
Teneo, horss Te:pé:srnras
em

Figura 4.27 -
fragdo molar,
alimentagioc para

comparativosd

Variagio da composigfo do destilado e da base,

as

para alteragdoc de * 20% na concentragio da

colunas 1, 2 e 3 ( Resultados
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CAPfTULO 5 : CONTROLE ADAPTATIVO DAS COLUNAS DE DESTILAGAO

5.1. - Introducio

Comec amplamente comentado ao longo deste trabalhe o controle
das composi¢Bes terminais das colunas de destilagdo constitui um
capitulo a parte dentro da area de controle de processos devido as
inUmeras complexidades que apresenta, complexidades estas analizadas
e mostradas parcialmente no capitulc 4. Mostrou-se também que estas
dificuldades +tendem a ser crescentes & medida gque o estado
operacional da coluna se desloca para regides de alta pureza devido
4 variagHfo n3o-linear das constantes de tempo, atrasos e ganhos do
processo. Esta peculiar associag8oc de caracteristicas, congquanto
possa representar uma desagradavel situagdo para © engenheiro
quimico, fizeram com que as colunas de destilagdo se tornassem um
dos ambientes prediletos para avaliagio e andlise de malhas e
concepcBes diversas de controle, entre as quais se incluem as
concepcBes adaptativas, com suas diversas variantes. Uma idéia da
variedade de té&cnicas empregadas no controle deste processoe pode ser
ilustrada mediante alguns artiges : controle LQG [Hammarstrom,168c];

obser vador de estado de Luenberger associade a um controlador de
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Riccati [Eckelmann,1880 1; preditor analitico de Smith
[Morris,1982]; DMC de Cuttler a parametros constantes
[Gerogiou,19888]; concepgio de Model o internc de Morari
[Skogestad,1987c]; controle de tempo &timo [Ker shenbaum,1681];
controle com enfoque geométrico [Ohno,19841]; contreole classico
utilizando Diagrama Inverso de Nyquist [Tyréus,19783, técnicas de

desacoplamento das variaveis [Luyben,1970] e outros mais.

O estabelecimento de um consenso sobre o significade do termo
"econtrole adaptative " nZoc & uma tarefa f4acil, pois mesmo autores do
porte de Astrdm relutam em adotar uma definigX¥o formal sobre o tema
[ Astré&m, 198031, Contudo, para efeitos de esclarecimento dentro deste
prabalho, pode-se wutilizar a defini¢3o sugerida por Seborg
{ Seborg,10868] : entende-se por sistema de controle adaptative aquele
com capacidade de ajustar automaticamente a sintonia do controlador
visando compensar mudangcas no Pprocessc a  ser contrelado ou nas
condic¢cdes ambientais adjacentes ao mesmo . Um diagrama de blocos

desta concepclio de controle utilizando o enfoque indireto ¢ mostrada

na figura 5.1

ALCULGO DOS PA- £5TIMACRD DOS
RAMETROS DALEL PARAMETROS -
DE CONTROLE » DO PROCESSO
REFERENCIA )
"1 reior o] rrocesso -
»] conTROLE ult) 5 y(t)
Figura S.1 - Diagrama de blocos do algoritmo adptatiwvo

(enfoque indiretod
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Considerando-se o©os conircladores adapltativos wverifica-se que
diversas técnicas podem.ser utilizadas como critéric de projeto dos
mesmos, conduzindo assim & mesma situagio anterior onde o consenso &
a auséncia de uma divis3o formal aceita por todos. Astrdm
[Astrom,1980] utiliza a seguinte divis3o : controladores adaptatives
auto-oscilantes, controladores com escalonamento de ganho, controle
por modelo de referencia e controladores auto-ajustaveis. J4& Seborg
{Seborg,198687 efetua a divisS8c nas seguintes categorias i>
Controladores adaptativos projetados segundo uma fungdo de custo
quadrétiéa : 1i) métodos baseados na teoria de estabilidade; iiid
Técnicas de alocagdo de polos e zeros ; iv) outras técnicas. Como
exemplo do item (i) pode-se citar os reguladores e controladores
auto~ ajustaveis; para o item CiiD um exemplo bastante conhecido & o
controlador por modelo de referéncia e para o item (1iid o

control ador por alocagio de pelos de Vogel -~Edgar.

Para o© presente trabalho optou-se pela implementagioc dos
control adores adaptativos auto-ajustaveis , segundo a definigfo de
Astrédm, ou nos controladores adaptativos projetados segundo uma
fungfo gquadratica ( auto-ajustavel linear ponderado, auto ajustavel
nio-linear e preditivo generalizado) e segundo técnicas de alocagdo
de polos—-zeros ( controlador adaptative por alocagdco de polos e
control ador adaptativo com tempo de estabilizagic finito

e "dead-beat”). Estes controladores foram implementados na coluna
de alta pureza anteriormente analizada , onde se manifestam as

complexidades anteriormente assinaladas.

Para uma caracterizacio efetiva do trabalho desenvolvido neste
capitulo tragaremos a seguir, ainda que de forma bastante breve, uma
discussio da implementagio de controladores adaptativos em colunas
de destilagZc. Embora tenhamos consciéneia que a bibliografia a ser
analisada n3o esgota tLotalmente o assunio, pols © acesso a alguns
trabalhos constantes somente de Anais de Congressos au de
publicag@es ndc disponiveis no pais n3c fol possivel, temos contudo

a certeza que todos os trabalhos significativos publicados socbre o
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tema est¥o relacionados, afirmag3ic esta baseada nos 'surveys"” e
anidlises disponiveis socbre o tema existente na literatura

Procuraremos, de forma .resumida, caracterizar os aspectos basicos
relacionados com os trabalhos citados, sempre gque tal for possivel,
ou seja, trabalhos sobre os quais temos informagfes disponiveis ; a
partir de uma analise destas.caracteristicas procuramos estabelecer
‘as condigBes de implementagio dos controladores para © nNoOSso

trabal ho.

5.2 =~ APLICACAC DE CONTROLE ADAPTATIVO EM COLUNAS DE
DESTILACAC : UM BREVE HISTORICO

A primeira aplicagfio de um algoritmo adaptativo auto~ajustavel
a uma coluna de destilacZo registrada na literatura ¢ devida a
Sastry [Sastry,1877) que aplicou o regulador autco-ajustavel de
Astrém e Wittenmark [istrém,1973 1 a uma unidade de destilag3o
pilote da Universidade de Alberta, Canada, utilizande tanto a
implementa¢®o real como a simulag3o digital. A unidade piloto em
questFo, utilizada anterior e posteriormente em testes diversos de
algoritmos de controle, tanto adaptativos como convencionais,
consiste de uma coluna de destilag®o de nove estagios alimentada com
uma mistura de MetanolezO. com composi¢Bes tipicas no topo e base
de ©,96 e 0,005 em fragic molar de metanocl, respectivamente. Nesta
simulacio foram utilizados modelos reduzidos linesares de segunda e
terceira ordem , com o processo sendo submetido a variagfes de carga
¢ aumento da vaz3c de alimentagio em #* 10%0. Os resultados foram
comparados com os obtidos utilizando-se um controlador convencional
tipo PI, sendo que as conclus®es gerais indicaram uma performance
superior do algoritmo adapltativo para rejeigé@s positivas de carga
enquanto o PI se comportou melhor para rejeicBes negativas. Este
primeiro artige, como era de se esperar, despertou a atengdo da
comunidade ligada ac assunto tendo sido objeto de uma interessante
discuss¥o na literatura no tocante & interpretagdo do comportamento

dos parametros do regulador [Toivenen, 1979 a, b; Seborg,1979].
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Pode-se assinalar , na mesma &poca, a aplicagfc de um regul ador
adaptative efetuada por Morris [Morris, 1877] ao qual infelizmente
n3o tivemos acesso. Outra aplicaglio da mesma época foli efetuada por
Dalhqgvist ¢ 1879, 19810 gque implementou o regulador adaptative de
Astrém [Astrdm, 1973], numa versfo multivariavel, a uma coluna de
destilagio binaria de baixa pureza ( Fragd3c molar no destiladeo =
0,71 de etanol) alimentada por uma mistura de Etanol_HZO, coluna
esta existente no Dept. de Engenharia Quimica do Royal Institute of
Technology, Suécia. Dahlgvist tentou reduzir as interagSes entre as
malhas considerando a estrutura MIMO C("multiple input, multiple
output "2 da coluna como duas estruturas SISO ("single input, single
output'"d acopladas utilizando uma transformacBc de variaveis como
sugerida e utilizada por alguns auvtores para projeto de
controladores convencionais [ Shinskey,1984; Nisenfeld,19732]1. Nesta
concep¢io a vazdo do refluxo & aceoplada a de vapor no topoe da coluna
através de um coeficiente antecipativo apropriade determinado em
fungfo da vazdo de alimentacio; utilizou , adicionalmente, na segdo
de retificagio da coluna, © valor do refluxo interno como fungio dos

valores de regime e da vazioc real de vapor. Dalhgvist reporta bons

resultados para o regulador para disturbios de carga em degrau,
fato interessante visto este algoritmo nio ser projetado
especificamente para lidar com tal tLipo de distdrbio. Al gumas

conclusBes sobre a paramelrizagdo, tempo de amostiragem e atrasos do

processoe sio efetuadas.

Na mesma época pode-se assinalar novamente trabalhos de Morris
{Morris,1980, 19811, Lienson [Lieson, 18801 e Clough [Clough,1981]
sobre os quais ndo fol possivel obter maiores informag@es. No ano
segulinte podem ser destacadas mais trés contribuieBes ao assunto
Morris [Morris,18821, Mellati [Mellati, 1882] e Vogel (Vogel.1982]

O primeiro destes trabalhos constitui um estudo extensivo scbre a
aplicagdo de um controlador adaptative auto-ajustével MIMO na ja
citada coluna piloto da Universidade de Alberta, trabalho este gue
utilizou tanto a simulagdc digital da coluna como uma implementagio

real na mesma. Para superar o problema dos atrasos diversificados da
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coluna Morris apresenta um algoritme com diferentes taxas de
amostragem para cada malha, bem como a introdug3io de um preditor

analfitico [Moore, 1970 1 para melhoria do desempenho do controlador.

O segundc trabalho citado [Mellati,1982] consiste de uma tese
de Doutoramento da Universidade de Nottinghan onde o controlador
auto-ajustavel de Clarke [(Clarke,1975, 1979 ] foi aplicado a uma
coluna de destilacZo binaria de baixa pureza ( FragZo molar do
destilade = 0,81 > alimentada com uma mistura de benzeno-toluenc
Mellati utilizou somente a simulagio digital da coluna com um modelo
de ordem completa, n¥oc tendo sido efetuada implementagdc real
Algumas modificag¢®es nos algoritmoes de controle, tais como a
utilizag¢3c de um componente antecipative na lei de contreole e

estimag8o utilizando Filiro de Kalman foram efetuadas.

O trabalho de Vogel [Vogel,1982,190881, também outra iLese de
doutoramento na Universidade do Texas at Austin , apresenta uma
variante em relagioc aos anteriores pois foi utilizada a técnica de
alocagic de polos para sintonia dos controles. Neste itrabalho a
coluna feoi simulada através de um modelo reduzido MIMO de primeira
ordem, nf¥o tendo sido feitas aplicagBes ou simulag¢gBes com modelos de
ordem completa ou aplicagio experimental. O modelo utilizado foi o©
mesmo desenvolvido por Wood [Wood,18731 para a j& citada inéta}.an;?:&‘c

piloto de metanol —-HZO da Universidade de Alberta.

Relativamente aoc controle adaptativo utilizando a técnica de
modelo de referéncia pode-se assinalar dois trabalhos na literatura
Wiemer [Wiemer,1983]1 e Martin-Sanchez [Martin-Sanchez.1984]. Este
Ultimo +trabalho, ac qual foi possivel ter acesso, consiste na
utilizacSc de um modelo preditiveo adaptative, um bloco gerador de
trajetdria € "Driver Block '3 e um mecanismo de adaptagdo : © bloco
gerador de trajetdria gera um valor desejado para saida do processo,
o qual pertence a uma trajetdria desejada para a saida; o modelo
preditiveo adaptativeo & utilizado para gerar um sinal de controle que
faz a saida prevista do processo igual a uma saida desejada gerada

pelo bloco gerador de trajetdéria e o mecanismo de adaptagdo ndo so
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ajusta o modelo do preditor adaptativo (para minimizar o errc de
predicZod como permite que o bloco gerador de trajetdria recalcule a
saida para otimizar a performance do sistema. O algoritmo descrito
foi wutilizado experimentalmente na coluna de Alberta com as
caracteristicas de composi¢io no topo e base iguais a 0,96 e 0,01 em
frag8o molar, respectivamente. Os resul tados obtidos foram
comparados com um contreolader PI convencional indicando algumas

melhorias relativas as mesmo.

Esta breve sinopse da aplicag3oc de controladores adaptativos

auto-ajustéveis a colunas de destilagioc mostra que:

1> As aplicagBes relatadas na literatura se restringem a
colunas de média e baixa pureza, ndo tendo sido analisado seu
emprego em colunas de alta e altissima pureza, situagBes gue

caracterizam processos bem mais complexos.

&5 Esta classe de contrcoladores apresentou, nos diversos
trabalhos citados, um desempenhc igual ou  superior 2a0s
control adores convencionais, pelo menos nas colunas de média
pureza, ze revelando portanto altamente promissora para

aplicagio nas colunas de alia e aliissima pureza.

5,3 - Controlador Adaptativo Auto-Ajustavel Niao-Linear

5.32.1 ~ Introdugio

A quase totalidade dos algoritmos adaptativos auto-ajustaveis
se baseiam em modelos reduzidos lineares do processo ou sistema a
ser control ado. A aplicag3o destes algoritmos a sistemas
n3o-lineares se baseia na supesi¢fo que as nao-linearidades podem
ser aproximadas por model os lineares n¥o—estacionarios, com
parametros variantes, suposig¢¥io esta gque se revela valida para a
grande maioria das aplica¢Bes, especialmente se os disturbios ndo

afastam demasiade o processo de seu ponto normal de operagdoc ou se
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as nio linearidades n3o sio demasiadamente exarcebadas.

Processos reais s¥o geralmente nZo-lineares mas, apresentam ,
contudo, um importante aspecte : ndo sé& € geralmente possivel
conhecer suas ndc-linearidades como também ¢ possivel, em muitos
cCasos, mensura-las. Baseados neste fato foram projetados e
implementados contreladores adaptativos nBo-lineares gque, a despeito
de ndc possuirem aspectos de generalidade, caracteristica esta
talvez inexequivel para sistemas n¥Eo-lineares, podem lidar com
diversas classe de n3o-linearidades, especialmente os modelos

ndo-lineares mals conhecidos.

O primeiro destes trabalhos estid relacionado com o controlador
adaptativo de Anbumani [Anbumani,18811 que trabalhou com model os
nﬁo;lineares do tipo Hammerstein; outro trabalho da mesma época foi
efetuado por Svoronos [Svoronos,1981]1 que utilizou nio-linearidades
do tipo bilinear. Lachman [Lachman, 1982 1 trabalhou com modelos
nfo-lineares do tipo Volterra & Hammerstein, Mais recentemente
pode-se assinalar os trabalho de Dochain [Dochain,1984]1 que ulilizou
um algoritmo adaptativo para estimag8o e controle do crescimento de
culturas de bactérias e de Burnham [Burnham,1887] que desenvolveu um
algoritmo adaptativo para sistemas bilineares com a técnica de

alocagic de polos.

Todos estes irabalhos, como j& observado, procuram resolver
alguma nao-linearidade inerente a algum sistema ou processo
especifico sofrendo, portanto, restrigBes para aplicagBes de uma
forma generalizada. Um algoriimo adaptativo ndc-linear que, de certa
fforma procurou assumir wum caridter mals geral foi proposto por
Agarwall [Agarwall,1887al, inicialmente em formulagio monovariavel
e, posteriormente,multivaridvel [Agarwal., 1987b]. Nestes algoritmos
buscou—-se expressar as ni¥o-linearidades mediante uma formulag¢do mais
genérica, de tal forma que os mesmos pudessem ser aplicados a
processos ou sistemas com nIo~1linearidades variadas. o
desenvol vimento destas equagfes serid efetuado em maiores detalhes no

préximo item.
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Para aplicac3o em nossc trabalho dois destes enfoques se
revelaram potencialmente promissores : o© algoriitmo de Svoroncs
[Svoronos,18811 ou o de Burnham [Burnham,1987] e o de Agarwall
[ Agarwall, 1987al. A potencialidade dos dois primeiros reside no
fato do modelamento bilinear de colunas de destilag3o apresentar
geralmente bons resultades , ainda que para colunas de baixa pureza
IEspa;a,19781 dado que produtos de vaz8co com temperatura e
concentracfo aparecem nas equa¢Bes basicas dos balangos de uma
coluna de des£i1a¢§o. Contudo, como mosirado por Agarwal [Agarwall,
1987a)l o controlador de Svoronos perde sua vantagem sobre os
controladores lineares quande aplicado em processos com atrasos,
caracteristica esta proeminente em colunas, especialmente as de altia

pureza ( ver cap.4 2 e, adicionalmente, © modelamento bilinear da

coluna exigiria em si wum trabalho bastante elaborado. Nossas
atengfes, portanto, se concentraram no  trabalhe de Agar wal
[LAgarwall ,1987al que, pelo carater geral assumido para as

nio-linearidades, pode ser utilizado em modelagens diversas. Vejamos
ent3c o algoritmo de Agarwal, maiores detalhes podem ser encontrados

nas referéncias citadas.
5.3.2 - Algoritmo Nao-Linear

Consideremos inicialmente um sistema discreto ndo-linear com

formul acio geral dada por

r
ACz P yCid = b, u ° Ct-kD> Y Ct-1> + d + cez rEced . 0

1L=1
COm

Y Ct-12=glyCt-1-md,m = O,1,..;uCt~k=jd,j= 1,2,.. N1 ,i=1CION .2

onde L & o instante de amostragem, k o atraso do processo, yY{i2 & a
saida do processe no instante t, ulid é a variavel de controle no
instante t , (12 um ruido branco com média zero e vari&ncia o?, d

um distirbio desconhecido e g sZo fungdes univocas estacionarias
L
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. b ’ .
com parametros conhecidos, (z D representa o operador deslocamento;
N

bi. s3c parametros do sistema satisfazendo ZIE b_tli = 0 e A e C s3o

L0
r. ®o
LS
pelinémios dados por
-t - ~NA
ACz 2 =1 + a = + ... + a =z o5, B
) NA
- -1 -Ne
CCz”D=1 + c =z + . + oz . 4
1 NG :

com a suposicioc gue as raires de C situam-se no interior do circulo

unitaric e r. inteiro positiwvo.
18

Consideremos agora a fungfo custo quadratica
-1 -4 z Tt z
J = IE { [PCz Dylt+kd -~ RCz Dy (217 + [Q Cz Dultdl1® ~ ¢ } o5,
r

onde [EC(.D> & o© operador esperanga matemdtica, Y. representa  a
referéncia do processoc e RCz ™, Xz ™ e Pz * sio polinémios de
sintonia especificados pelo usuario. Agarwal [1987a] desenvolve dois

algoritmos n3o-~lineares cuja diferenga reside em

12 o primeiro deles supde que as funcgBes YLCt—ib e as medidas

yCi—j2, 3 = 1,2,...k~1 na equacgio (5.1) sio nio correlacionadas,
<) © segundo trabalha com a suposi¢ico de correlacio entre ambas.

Como geralmente a segunda hipétese acima € a gque ocorre na
pratica - conforme veremos ao analizar o modelo reduzide utilizado
para © nosso estudo - vamos nos concentrar no segundo algoritmo,
que aliads fol desenvolvido por Agarwal seguindo © mesmo procedimento
utilizado por Bayoumi [Bayoumi,1981]1 no desenvolvimento de seu

regul ador auto-ajustavel.

Seja a egquaglo diofantina
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cczprez™ = acz™ + zFcz™ 5.

+

- -1 -NF
FC=z 1)=fo + f’_z oL+ furz sy NF 7 maxCNANC+NPY ~1 ., 5.8

Substituindo o valor de ACz ™ da equag@o C5.7) em CB5.1)

N
r.
[CCz“)PcZ“‘:— z“”F‘CzAD] yCtd = zb, u " Ct-kd> ¥ Ct-1> +d +
. L
14
ccz HrEced 5. o
™ I
CCzPCz™yCtd = FCz ™ yCt-1> + Z b, u " Ct-kD ¥ (t-1> + d +
LEg
ccz et 5. 10

£ necesssérioc, para minimizag¥o da func8o custo dada por

(5.8, o calculo do preditor PCzwi)th-i-kD » gue pode ser obtido por
PC2 DyCt+kd = PCz Dy Ct+k ) + FCL+kd 5. 10

onde y*C'L+k/t,) representa o preditor &timo para o instante t+k a
partir das informag¢Ses disponiveis até o instante t. Efetua-se ent3o
um deslocamento & esquerda de k passos na equagfo (5.11) permitindo a

utilizagdo da equagfo (5.182> para célculoc do preditor
PCz ™vCtd = PCz Dy Ct t-kd + £CLD . 12>

Substituindo (8B.12>2 em (5.10>

ccz "t [PCz“*by”cut»kb + zcw] = FCz ™ yrt-1> +

N
r

b u "Ct-kd Y Ct-1> + d + Ccz"Eced 5. 12>
. T
[ 8

Efetuando-se agora um deslocamento de k passos a direita na equacSo
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(5.13) obtem-se

CCzHOPCz Dy Ch+kd = FCz ™' yCi+k-1D
. N
r. ~
+ 2 biu LCt)YiCt+k"1)+d (5. 14)

L=1

Surge entfic o problema de como avaliar os valores fulturos da
medida y(i+k-12 e da fung3o YLCt+k~1D. A solugdio consiste em se
efetuar uma predig¢io deterministica através do modelo do processo
Cequagico 5.1 2 para se obiter os valcres ;Ct+j3 que serdc entio
utilizados para determinagfo dos valores ;LCt+jD. Portante da parte

deterministica de (5.1 obtém-se

r.
ACz™Hyctd = ¥ b u " Ct—kd Y CL-1> + d (5. 4%
i & v h
N
.
y(t3+z[ ACz™ - l]yitﬂib = bt u * CtﬂkDYtCt—lb + d (5. 165
LE4
™
.
viLd = z[ 1 - ACz“‘D]th—w + z b, u " Ct-kDY Ct-1> + d 5. 17
=4

Un preditor deterministico de |J passos peoede ser obtido

recursivamente da equagio (B5.17> a partir do wvalor j-1 fornecendo

yCL+3i> = =z [1 -~ ACz™ ] yCt+j-1> +

r. e
b u LCt+j-k)Y£Ct,+j—1D +d ,j =1C1Dk-1 =. 19
I8
E S

A Z

Trata-se agora de minimizar a fung@io custo em relagdo ao
controle wulCi>, ou seja calcular &brdult> = 0. Para tal
substitui-~se a express3oc do preditor étime ( equagdo 5.12 5 na

fungdo custo
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.JJ=E.{ [PCz 20y  CL+k AD+ECL+kD —-RC z_‘Der £21%41Q ¢z uctd) *} 5. 150
que, baseado na suposigdio de ndo-correlagio para {(L+kl fornece
P = [PCz Dy CLkotd - RCz™Hy 1% +
[Q cz Huctdi? + E{tecuk)}z} . 20)
Avaliando agora ab-6uCtd = ©
- W
8 [PCz "Dy CL+k D] - )
{ }{ PCz '3y Ci+k LD~ RCz Dy CLD } +
8 uctd i
QCOPQ Cz Dultd = 0 5. 20>
8 [PCz 2oy Ct+k D]
E necessarioc agora avaliar a expresso
8 ultd

WMiliza-se entio a equagio (5,142 cobtendo

N
r -1

38 [PCz 1oy cL+k )] * .
v CLd ¥ Ch+k=1D 5. z2»

br u
1 1

fl

L= 4

I "o
1

a ulCt>

Mujtiplicando-se agora (5. .212 por ccz™ permite que se

utilizem as equagdSes (5.2280 e (8.140 fornecendo

b

i

N
r -1 ~ -
{ r.u v CLd ¥ Ct+k-1D } { FCz™" yCt+k-1> +

1N
™. "G
N
r. -~
z Bou "Ct-kD ¥ Ct+k-1> + d - CCz"‘bzev:z“)yrcm} +
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cczHhoco’cz Hucd = 0 5. zm

A express¥o acima pode conter termos em ulid com rL# O e termos

em uCtd para os quais roo= 0. Desmembrando-se estes termos obtem-se
N
r -1 P -1 s
Zb_r_ u v LD Y Ct+k-1D FCz™) yCt+k-1D +
L8y L 8 L 19
r . o
19
N N r
Zb,Ct) Y Ct+k-1> + z b u ‘Ctd Y Ct+k-1>+d - ch“‘:;»RCz”%yrcw +
L4 t b (R v b
r. =0 r . #o
+ 1
cezH@ oo czHuttd = 0 (5. 24

Para efeito de simplicidade seja -

N
o = FCz Dylt+k-12+ z b CtdY Ct+k-13+d - c:cZ“ch“‘:ayrcw o5, 25
. L3
11
m =Q
1

o que fornece a seguinte lei de conirole

2] N
r -1 -~ r . -~
Eb_r, u ' CLd Y Ch+k-1D Eb_u YCLY ¥ Ct4k-1D> + o } o+
Ley L ‘l i - % L
T ®o r "o
L L
cCz™HQ o Cz™Huctd = 0 . 2z
que constitui um polindmio em wu(td de ordem ECrP - 1. © algoritmo
apresentade utiliza portanto o enfoque indireto : € necessario

conhecer ou estimar os parametros do processo dados pela equagdo
(5.10 a partir dos quais calcula-se entdc o polindmio FCz ' através
da identidade polinomial diofantina e o preditor mediante a equagio

(5.18) . as raizes do polindmio (5.28) fornecerdo a lei de controle

dese jado.
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Uma wversio mais simples do algoritmo acima pode ser encontrado
para o casc em gque o modelc (B.12 & linear em ulid, talvez o caso
mais comum na Aarea de controle de processos. Portanto, para o caso

em que r. £ 1, i = 112N obtemos

N N
b, Y Ct+k-1D Zb, wCtd Y Ct+k-1D + o & +
t=41 ' P} v v
r . *o r .o
18 1S
cczhHhorcodg’cz Huckd = 0 5. 27
~N
Definindo , para efeitos de simplicidade, p = z bi YiCt+k—1)
iEa
& o
L

obtem-se a lei de contreole para o caso linear em uCin

-0
ulid = > = = 5. 2ap
o + Clz "2QCOOQ Cz D

5.3.3 ~ Modelos Reduzidos Linear e Nio-Linear

A primeira providencia para implementagdo dos controladores
consiste no estabelecimento de modelos reduzidos adeqgquados vistc gque
o modelo completa, por suas caracteristicas de ndo-linearidades e
dimensio se revela totalmente inadequado a este fim Vimos,
antericormente, gquando da caracterizag¢io do sistema, no capitulo 4,
gque seu comportamento dinamico sugere uma fungﬁo de primeira ou

segunda ordem como um modelo reduzido adequado.

Kim [Kim,18743, partinde dos autovalores Ki das equagdes
linearizadas de colunas de destilagio com N estagios, verificou gue
as constantes de tempo do processo, guando N & suficientemente

grande, tendem aos seguintes valores
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N

~1 A N s AR, 14, EAA —— B

. i=d

com dois autovalores dominantes C?\1 e ?\z), mostrando que o processo,
em suas carcteristicas baésicas, pode ser aproximado pela funcio de

teransferéncia da forms

expC—TDs)
GPCSD =
Cl1 + T s0C1 + T =D
1 2
N
com T = «l.-N, T = —1/A e T = Y C(-1-x2, constantes estas
1 1 2 2 o i=3 J

cbtidas, por exemplo, a partir do método dos momentos [(Kim,197437.

A férmula geral (5.12 apresentada por Agarwal [Agarwal , 189873
para o Controlador auto-ajustével n3o-linear possul uma formulagdo
bastante genérica no tocantes as n3o-linearidades do sistema a ser
controlado, que pode apresentar formulag¢Bes diversas., Para sua

implementagioc podem ser utilizadas duas alternativas

12 Estudo do comportamento dinémico da coluna sob anialise e
estabelecimento de modelos reduzidos nd3o-lingsares adequados

especificamente a mesma.

=22 Aproveltamento de model os reduzi dos nIFo-lineares Ja

desenvol vidos e gue possam ser adaptados & coluna em questo.
Optou-se pela segunda hipdtese pelas seguintes razdes

- o estabeslecimento de modelos reduzidos para colunas de
destilag@o constitui assunto bastante especifico e trabalhoso
dentro da area de modelagem constituindo, por si sé, tema de
teses de mestirado, doutorado e diversos trabalhos [ Wong,168%5;
Benallou,1986; Espana,197%; Stainthorp,1873 e outros maisl.

Visteo que a proposta do nosso trabalho ¢ bem mais ampla,
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envelvendo n¥o sé outros tipos de controladores, mas também
outros ftens tais como otimizagio do processo, a tentativa de
estabelecer modelos reduzidos n3o~lineares especificos para a
coluna em quest3o consumiria certamente parte substancial do

tempo disponivel comprometendo o trabalho em seu conjunto.

-~ A escolha de um modelo adequado, Jja desenvolvide mas Jgue
pudesse incorporar especificidades do sistema sob analise
constituiria, alé certo ponto, um modelo adequado aos nosos

propésitos por incluir particularidades da coluna em quest3o.

Como serio implementados diversos controladores ( lineares e
nao-linearesd optamos pela utilizag8o de um modelo reduzido
desenvolvido por ‘#?ong [Wong,1885] para a coluna de Alberta e
utilizado por Agarwal [Agarwal ,1988] para a mesma coluna. Embora
esta ceoluna seja de baixa pureza, © modelo desenvelvido, como
veremos a seguir, pode incorporar caracteristicas n#Ho-lineares da
coluna especifica sob analise, © gue permite que o mesmo seja
adaptado ac nosso caso, sendo necessario para isto o levantamento de
uma nioc-linearidade especifica do processo. Adicionalmente, o modelo
sugerido foi desenvolvido de maneira a permitir sua utilizag3do em
controladores lineares e ou n3o-lineares, através de uma eliminag3o
ou considerac¢fo dos termos apropriados . Wong [ Wong, 1885] sugeriu o
models reduzido no qual as nIo-lineridades aparecem na forma de um

ganho escal onado
TCy);Ct,) = —y(id + KCyduli=k’D> + d + FCLD 5. 2Zon

onde t denota o tempo continuo, k’ ¢ o atraso conhecido do processo,
d & um nivel continuc para uma entirada nula, £ & um ruidoe branco,
uCt> ¢ a variavel de controle, y a composigio do produteo no topo da
coluna (variawvel controlada 2, 7T a consta;dte de tempo do processo,
que pode ou ndo ser funglo de y e Kly> & o ganho n¥o-linear do

processo, fungio também de y(i2, Fol adotado este modelo com as

seguintes alteragdes
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~dado a malha de controle wutilizada em nossos trabalhos
Crecomendada para colunas de alta purezad) a variavel controlada
passa a ser a Lemperatura do estagio nimero 11 da coluna e n3Eo a

composi¢io no topo da mesma;

- eguacionamento de ganho ndo-linear da coluna de alta pureza

utilizada em nosso trabalho.

O modelo reduzido n3o-linear, bem come um modelo reduzido
linear de segunda ordem, podem ser obtides a partir de um modelo

discreto com a formulagio geral

yCd = a yCt=-1> + a yCt-2> + buCt-k> + sz{th—i)}uCtukD +

bauctmkmi) + b‘K{?Ct—l}uCt—k*lb + bsuCt—k—E) + (1D 5, 3O

onde k & o atraso discreto expresso como o maior militiplo do periodo
de amostragem mais 1, que €& menor ou igual ao atraso do processo k',
ou seja, Ckmi)Ta < k' < kTse 2 b,L sZo parametros desconhecidos do
modelo. Para os coniroladores lineares ¢ Controlador auto-ajustavel
linear , Controlador auto—ajustavel linear ponderado com alocagdo de
polos, Controlador linear auto-ajustével com tempo de estabilizagfo
finito "deadbeat" e Controlador linear preditivo generalizadod o

modelo linear seré& obtido fazendo-se os termos bz e 1‘.)4 ocbhtendo-se

y(iLD = aintml) + azth—EJ + biuCt“kD + bauctmk”:L}

+ b;.x(tmk*&) + el(td [T

engquantoc o Control ador auto-ajustavel nio-linear sera cobtido

fazendo-se az = b5 nul os

yiiLd = aiyituib “+ biuCt-~k3 + sz{th—-j.D}uC‘L—kD + bguCt*k“i)

+ b‘K{thwi}u€t——kmi) + e(id 5. 32>

Veremos inicialmente o controlador auto-ajustiavel nZo-linear
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come adaptar a férmula do modelo reduzido as nossas condigBes e
efetuar © levantamento dos termos nioc—lineares.

4

5.3,3.1 -~ Modelamento NIo-linear

Para levantamento das n¥o-linearidades da cocluna foi necessario
a implementacio de um programa especifico de cadleulo do estado
estacionarioc da coluna [Holland, 188631, programa este  também
utilizado para calculo das trés colunas anteriormente analizadas. O
programa foi alterado de maneira a permitir variag@es na energia
fornecida 4 base da coluna, mantendo-se porém o refluxo constante,
configurando desta maneira uma situagio bastante parecida com a

malha de controle V-/F utilizada (ver capitulo 63.

Efetucu~se entZo a variag¢io da energia fornecida ao refervedor
mantendo-se as demais condic®es do processo inalteradas; para cada
valor da energia calculou-se o estade estaciondrio da coluna Cperfis
de +vazio, composic¥o e temperatura D monitorando-se o valor da
temperatura do estagio numerc 11, estiagio este a ser utilizado como

saida do processo; obteve-se desta maneira a curva mostrada na

figura 5.1.

A implementac¥o do modelo foi feita avaliandos-se © valor KCyD

para a curva mostrada na figura 5.1. Assim , para um valor da medida

55
s a3l
b
20 I i i
[21 127 132
Mcal/h

Figura B.1 - Ganho NZo-linear K(y> para a coluna de alta pureza.
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yC(LD amostrado o ganho correspondente é calculado pela relac3o KOy

T yCtd- d
= W: ¥V ultd = O..

5.3.4 - Algoriimo Nao-Linear : Implementacio

O modelo reduzide nIo-linear a ser utilizado,

yitd = a;yct,-*i) + buCt-k> + sz{y(t—ib}uCt—kD + buCt-k-1>

E

+ b‘K{thwi}uCt—-k-—ib + eCtd ' 5. 3

quando comparado & formulag8o gendérica do sistema nIFo-linesar

N
r.
ACzTOyCtd = 2 b, u " Ct-kd ¥ Ct-1> + d + CCzTDEced 5. 34
[ §

mostira a existéncia de dois Lermos associados a bﬁ =] bz para os
quais existe o contrele ult-kd e portanto FU i = 1,2, SHo
unitarios; similarmente os termos ba =) b4 estdo relacionados aocs
valores ult~-k-12 ocasionando r. = 0, i = 3,4. Em termos da lei de
controle linear em ulil

—por

uCty = " - 1
oF + ccz o coog ez

N
teremos portanto p = z bi YiCt+kw1) expresso por
LE
r o
L
g = bY Ci+k-1D> + b Y CL+k—-12 (5. 3
11 2 2

e a expressio
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N
o = FCz™ yCt+k-1D + zb_cw Y Ct+k-1d> +
v L&y t 1
r =0
L
d - CCzTHRCzTDy () 5. 37
que conlém os Lermos para os quais r. = O sera expressa por

o = FCz™ yCi+k-1> + b Y _Ct+k-1> +

b Y Ct+k-1> + d - RCz”‘byrcw . am

Por inspeg¢d3o com a forma geral do processo verifica-se que

YiCt+k“1) = 1 5., B
YZC’:,-!-k-l) = K{thw}.D} 5. 40
Yattﬂc-»l) = ult+k-15 (5. 413

Y‘Ct+k-13 = K{y(tmi)} uCt+k-15 (5. 4D

C polindmio FCz ', obtido pela igualdade diofantina C8B. 75

necessitaria ser reaval i ado a cada per i odo de amosiragem.
Verificando—-se contudo, que a ordem de AC 2-13 ¢ 1 e como nFﬂ nA -1
[Astrom , 197851 com fo = a a substitui¢do deste wvalor pode ser

efetuada diretamente na express3c sem necessidade de avaliag¢io de

-1
FCz 72, fornecendo, para os termos da lei de controle,

o= b1 + I::'2 K{yﬂt—l)} 5. 4

”~

o= a yCt+k-1d> + b ulCt+k-1> +
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b, x{th.-1>}uCt.+k—1> +d - RCz“")yrcw 5. 44>

»

A implementacic deste algoriime foi efetuada mediante um modelo
CARMA, necessitando portanto de Lécnicas para eliminagfio do erro de
regime ("offset') gquando o processo for submetide a perturbag@es de
carga. Entre as vérias técnicas disponiveis para este fim
[{Clarke,1983;Isermann,1983; Tuf fs,1938] uma das mais utLilizadas
consiste na incorporag3c de um nivel continue d no modelo do
processo, a ser estimado juntamente com os parimetros do processo.
Este procedimento, embora bastante utilizado, pode acarretar
problemas no estimador pela existéncia de um valor constante
unitaric no wvetor regressor, sem excita¢fo [Sripada,i1987]. Outro
procedimento cléssico consiste na utilizagfo de um integrador na lei
de controle, procedimento este utilizado inicialmente na
implementagioc do algoritmo nFo-linear para evitar o uso do fator

unitarioc no vetor regressor.

A fung¥o custo com PCz ™ , Rz™ e CCz™ unitérios e Xz H

constante fica
J = E { [yCL+kDd - };Ct)]z #n [uCtd — uCt-1>17 } 5. 45)

com a lei de controle, para o caso linear em uCtil> sendoc dada por

ault-12 - eop
uCt> = (5. 45

e+ x

C algoritmo final para o controlador adaptativo auto-ajustavel

ndo-linear ficou implementado da seguinte forma

12 Estime os parametros do modelo do processe utilizando o©
algoritmo dos minimos quadrados recursivos com fatoragdo UD

[Bierman,1977] airaveés do calcule do ganho ndo-lingar e da

equa¢cidc do modelo
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‘ . B _ yCt-1d
1.1. Calcule, a partir de yCt-1), K{%Ct 13} T TWEEIs

1.2 Calcule os parimetros do modelo a partir da equagio

y(id = @' Ct-1> & + eCtd ,

P CL-1> = [yCt-1> uCt-kd K{%Ct-i:}uctmka uCt -k -12
K{?Ct*i)}u(t—k—ij}
&=0a b b b b 1

1 i F a <4

2. Calcule as predigfes y(t+32, j = 1,..k-1

2.1. Calcule, a partir de y(t+3id, ult+j—do= K{?Ct+j—1)} yCL+32
2.2, Calcule as predigdes

y(L+k2 = aint+k*13 + tuuct+k—d3 + sz{?Ct+k—i)}uCt+k—d)

+bauCt+k-d—1) + b4K{?Ct+k~1)}uCt+k~d*13

2. Calcule o valor do contrcle :

"~

3.1. Calcule o wvalor do ganho n#Eo-linear K{?Ct+d~1)} a partir
da predigio y(CiL+d~1D
2.2, Calcule
o = b1 + bZ K{%Ct+d—i>}

o = a y{t+d~-12 + bauit—ib + b4 K{?Ct+d“1)}uct"1) - y}CtD

2.3. Calcule o controle ulid

Ault—-1> - oo
uCtd =

pZ o+ A
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42 Aplique o controle ulid calculado no passo (32 e repita os

passos (12 até (40 para cada instante de amostragem.

8.4 -~ Contrcolador Adaptativo Auto-Ajustsvel Linear com
Integrador Implicito

Seja o processo linear discreto representado pelo modelo CARIMA

C("Controlled Auto-Regresive Integrated Moving Average'D

cCz ihECLd

ACZ D yCLd = BCz HDuct-kd + &

5. 47

onde y(i2 e wulid representam a saida e entrada do processoe no
instante de amostragem L k o atraso do processo e  ECLD
representandc um ruldo branco ou pulsces de amplitude aleatdria

acz™™, ccz™ polinomios como anteriocrmente definidos, BCz D um

polindmio em Cz

BCz = b + bz + ..... + bz P (5. 490
o 1 NB
e o operador A = 1 - z t. Manipulando-se algebricamente A na equagio
do modelo obtem-se
ACZ T AYCLY = BCz™DAuCt-k> + CCz™> FCid 5. 51
com o valor da saida dade por
-1 -
YLy = BCz "S>AuCt —-kD . CCz "3&CLD = =2
acz oA Acz oA

Efetuando-se um deslocamento de k passos & direita obtém-se
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-1 -1
yCh+kD = BCz "oulid . CCz "DECL+KkD . 53

ACz™*> ACz"*>A

£ necess&rico agora a introdugie da identidade polinomial

diofantina [ Astrom,1975]

PCz™ ccz™ = ECz™ aacz™ + 27 Fez™h 5. 50
FCz™ =1 +fz* + .... + ¢ z 5. 55
1 NF
BECz™ =e+ezt 4+ . ... +e 2z 5. 5
< 1 k-1
com ag respectivas ordens para os peolindmios NF_:Cmax NP+NC—k,NA) =]
N£=k - 1. Aplicando a identidade polinomial acima a equagdo (5. 8535
- o -4
yCtaky= BCE JUCl) +EC‘L+I<D{————————»ECZ_1) v 2 o2 2 } 5. 52
ACZz D PCz™ Pcz 'sacz® oa

pcz thrczHuced
-1

PCz %) yCt+kd = + FCL+kD ECz™D

ACz "D
Fcz™ '
+ Lt W__f A 5. 56
ACz "2A

E possivel calcular o termo ¥(10 na saida prevista y(it+k3. Para
isto utiliza-se o valor de ¥(1LD explicitado pelo meodelo do processo

( equagic 3B.472

o -1
ECLd = ACz " DAyCid BCz " JAulCt-k> . mo

ccz" ccz ™t

que substituido na equagio do preditor fornece

1

pcz"*sBCz HDuct>
i

ACz D

PCz IOyCt+kd = + FCL+kD ECz™D
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Fcz™h { ACz™ oayced | Bz *rAuCt-kd }

— Y oy {0, SO
ACz Ha ccz™ ' ccz™
' -1
PCz ) yCt+kd = o2 313'“’} +
CCz D
i -1
Bz 2 {PCz”‘)uCt)-— uCt -k .f_c_’i___z_l} + ECL+kd ECz ™™ . o1
acz™® ccz™*>
- 4
PCzCCz™ yetekd = —FoZ 2 YCED ey ez ez ™
ccz
BCz D 1 -1 X 1
—Z { pcz acz™ - 27 Fez” >} uCtd 5. o2
acz™
Da equagdo diofantina (5. 54D
Ecz™ a ACz™ = pcz"bccz™ - 27¥Fez ™S 5. 62>
valor estle que substituide na equaciEo (5.828) do preditor fornece
PCzCCzoyCt+kd = FCz OyCtd + BCz 3ECz"DAuCt)
+ FCL+kD ECz occz™ 5. G4
- - —4
PCz S yC Lk = FCz :::,—cw . _BCzTHECETS
ccz"" ccz"'
+ ECL+kD> ECz ™™ 5. o
Seja agora o preditor
—1 * FCz™ ') yeud BCz 'oFRCz '
PCz Dy CL+kAD = : + AuCtD oS, o5
ccz"® ccz
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o que fornece a previsio real
PCz 8o yCt+kd = PCz2 Oy Ctskad + + ECLD ECz™ . o7

Associa-se agora ao problema a fungdc custo

J =E {[PCz”‘Dy"cuk) - RCz My 1% + @cz"ha uCt)]z} 5. o8
T
onde PCz ™, RCz™, QCz™™ e [EC.> definides como anteriormente.
Substituindo-se o valor da predigic - que difere da dLima por um
erro ECt+k}ECz”13 -~ na fungfo custo obiém-se

B = E { [PCz D yCh+k D + ECL+k ADECZ™ ~ RCz ™D yrcwnz +

[Qcz"A uctd>1? } . oo
e considerando-se o ruido nIo-correlacionado

J = IPCz™DyCt+ktd - RC2™H ert)]z + [QTz DA uwcidI® 4

E { FCL+k ADEC2™D } o, von

Aplicando-se a condig3o de otimalidade, ou seja, dJ-78Aulid = O

obtém-se

-4 -t -4
= {PCZ > yCt> | Bz DECz O

ccz ™t w1

AuCtd - RCz Dy cw} b, e,
p) ccz™ ' N

+ 2 QezTOAulidg ) = O 5. 70

-1 -4
Bz DEC=z D+

ccz™

Fez~ ' yoid
ccz™

- RCz“‘)yrcw«{ Q_(z“)} AuCt> = O . 7R

onde



CAPITULO 5 -~ CONTROLE ADAPTATIVO | ALGORITMOS - 473 -

-1
JC=z )qo

-4

Xz D = 5. 7D
. b e

o o

FCz"DyCtd - CCz”‘DRCz'*Dyrcw +

{BCz“*)ECz“*) + ccz™ Q(z“‘)} AuCtd = O 5. 74
Definindo os polindmios

HCz™> = BCz™ECz™ + ccz™ =2 5. 75

L2t = - ccz Hrez™ . 7

obtém-se a seguinte expressio
FCz ™ yCtd + HCz " AuCt> + Llz Dy (> = 0 5. 7

que fornece a seguinte lei de controle

AuCtd = {L.,Cz-ibyr(t.) - F‘Cz”‘:»ycw} s HCz 5 5, 7@

5.4.1 - Algoritmo linear 3 Aplicagdo a Coluna de Destilagéao

© modelo linear utilizado foli obtideo a partir da equagdo (5. 300

yCio = aiyit“ib + azy{twalﬁ + b"uCt—kD + bzuCt“k-l)

+ bauCt-—k—-ab + e(tD 5. PON
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que para a formulagd3o CARIMA pode ser reescrito como

yitd = a:yft,—ib + a.:yct,*ED + a:yct—33 + b_AuCt-2>

+ b AUCHL=3> + b AuCt-4> + eC(td . 80>
onde © polinomio A%z = ACz™A e CCz™> = 1. Neste caso teremos
n, = 3 e n_= 2 fornecendo para a igualdade diofantina n_= 2 e n_= 1.
com os valores de FCz™ e ECz ™™ , da igualdade polinomial

Pez™ = ATcz™ECz™ + z-%Fcz™ . 80
ECz™ =1 - alz™!

1 LR L34 -2 * LR -3 L Y
FCz 2 C-a a + a D=z +{ a+ aaoz + a a z
2 1 1 a 2 1 2 4

& os polindmios da lei de controle serdo

ez
Hcz™h

~RCz™%
* -3

Ceb +gq>»+Cb-badz -Cba+bad2?-baz
L& I » ] O % [+ - 1 2 1 1 % 2 1

fl

fornecendo a seguinte expressdo para a lel de controle

Aulid = o {;Ca*a*+ a*z)y{t~8) - C a*+ a*a*byct-BD - a*a*yct—4)
2 1 1 2 2t a t

~C b= ba"d ACL-1> + C ba+ bad AuCt-2> +
1 o 1 2 1 1 1
- -1
b a Ault-3 - RCz Dy Ct)} 5. 82
2 1 R-
onde aa = 1.Ce_ b + g 3.
(= B « o

A formulagHo final do algoritmo & a seguinte
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1. Calcule os parametros do modele a partir da egua¢idoc do processo

utilizando o algoritme .dos minimos gquadrados recursivos fatorado

segundo a técnica UD [Bierman,18771:

yCid = ¢ Ct-1> & + eCtd ,
@TCL-1D = [~yCt-1) —yC(t=2) —yCt=3> AuCt-2> AuCt-3> AuCt-4D1

Gﬁta*a*a*bbb]
4 2 3 O 1 2

2. Resolver a equacBo diofantina avaliando Fcz™ e ECz™

ECz™® =1 - a2t
® % 4

- * *p_ B » * #%_ _-nm
F‘Cz‘) C-a a + a 2=z + C a + aald=z + a az
2 1 1 3 2 4 3 1

i

3> Calcular os polindmios da leli de controle

czh = - rez™

HCz™=Ce b + g2+ b- b a >z ba*+baDz? -baz’
O 0 o) 41 L= N 3 2 % i £ 2 4

42 Calcular o wvalor incremental do controle AulCtl

»* *z » * = * *
Aultl = o {~Caza1+ a, SyCL-22 a_+ aza")th 30 aaagth 43

- C b- ba“d AuCt-1> + € ba '+ bad AuCL-2 +
1 [ = N § 2 1 3 %
" -1
ba AuCt-3> - RCz Dy cw}
2 4 R
onde a = 1.Ce b + g .
o O o

52 Aplicar o contreole uCid = uCL~-12 + AulL)d e retornar ao passo 1.
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5.5 - Controlador Adaptativo Auto~Ajustiavel Linear com
Integrador Implicito e Aloca¢fio de Polos.

Seja o processo linear discreto ( equagfo 5.47) descrito pelo

modelo CARIMA

ccz"trECLd

ACZ D yCLd = BCz D ucL~kd + =

i, 47

onde os polinémios ACz D, BCz™ e z™,; os sinais yCid, ulCtd,
LD e o operador A tem o mesmo significado anteriormente descrito.
Vimos gque a lei de controle desenvolvida para o controlador

adaptative linear auto-ajustavel (equagio 5.78) & expressa como
AuCtd = {LCzd)ert) - F::z“‘)ycw} s HCz ™ 5. 78

com o polindmio FCz ™) sendo dado pela equagdo diofantina (5.54> e

o pelindmios
HCz™ = BCz ™ ECz™ + ccz™ xz™
LCz™ = - cczHrez"™
como definidos nas equagles (5,752 e (5.78). Calcula-se agora a
saida do processc em malha fechada mediante substituicio do valor do

controle Aultd, dado pela equagfo (5.78), na eguagio do processo

obtendo-se

Az Aaycty = B(z“z{— Fez '_i Yt =k
H{=z "2
LCz -1
- v (L—k?} + Cdz "D FOLD T E
Hcz ™ O ®
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-4 -4
{Acz—-i:}A , BC= 3_;:Cz > z—l-:} yCLd =
HCz™'>
BCz > Lcz™ -k -
- =2 =% vy Ctd + CcCzThhECL (5. 88>
~£ B
HCz "2

{ACz“:»A HCz™ + BCz"}FCz“‘)z""} yCtd =

- BCz HLz™z2™F y (1) + HezThaczTHEce . a5

Explicitande o valor do polinomio HCz™ e LCz™ na equagio

acima
{ACz”‘M {BCz“)FCz“‘)+Q(z”‘>ch“>]+8Cz“’>Fc2"‘Jz*"} yetd =

- Bez Lz y ctd + HezThaczThrc 5. 8

O wvalor de FCZ“{>Z”k pode ser obtido a partir da equagcic
diofantina (5. 54D
{ACz““JA [BCz“‘)FCz") + QCz“‘Dc:t:z”‘:a] +
BCz 75 [P(z“acu“*a - ACz“‘)ECz”‘M] yCtd =

-~ BCzLczz* Yaltd + HCz"">ccz"eced 5. 87

{Aiz"’“ba BCz OECz™ + acz™a .z o+
BCz PoPcz ez - Acz ™A BCz OEC2THD } yCtd =

BCz Dz HR(zT2 ™ y (1> + HCzTDCCzThECD 5. o8
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{A(z")A xz"ecz™ + BCz")PCz"‘)C(z“‘)} yCtd =

BCz > cczhRez ™2™ y 1> + HCzTHaczThEced . 8o

ce:z"*D{ACz“DA Xz o+ BCz")PCz"‘)} yCtd =

BCz bocz Hrez Hz K y LD + HCz Hecz DHEce &. 90

A safda do processo em malha fechada seri

1 k

2 yct> z %+

c:cZ”‘:a{ ACz %A ocz"* + BczOPcz ™ }

BCz 'yccz Yorez”

yitd =

.--1 —
Hez Decz ™ £CLD . o

CCz"‘b{ Acz™ ' oxz ' + Btz Hrcz™S }

cuja expressdc final sera

£

e 3 -
BCz *orCz™®H y k>

veLd =
ACz™ Y oz + BCz hrcz™

-1
HCz 2 ECLD . o

acz™H oz + BCz"HPcz™H

Para alocagdo dos polos em malha fechada do processo

consideremos a identidade polinomial

A¥czTha oz o+ Bz Pz = TRz 5. om

onde T*Czwib & um polindmio em =z com ordem especificada pelaoa
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usuario e cujas raizes se situam no interior do circuleo unitério. A
solugido desta identidade permite o calculo dos -polinémios de
sintonia da lei de controle PCz ™) e Q(zd"} forgando a que os polos
do processo sejam os mesmos do polinomio T*Cz"s“) . A esquac3c de
saida do processo em malha fechada permite ainda que se avalie
RCZ*"), a cada iterag3o, forgando a eliminag3o do erro de regime do
processc. Em regime a saida e a referéncia devem apresentar erro

nule obrigando a que

mcz 'yrcz"hH
= i (5. P4)

ACz A oz + mcz"BHEpcz ™S z=1

permitindoe que rRCz™H seja calculado &4 cada iterag¢8o para eliminagio
do erro de regime

rRCz" = pc1d 5. o5

onde PC(12 = T P,

5.5.1 -~ Implementag¢fo do algoritmo & coluna

A implementagio do algoritmo linear com alocagio de polos foi
efetuada utilizando-se © modelc linear de segunda ordem (Cequagio

5.80) considerando-se CCz D = 1
* »* *
yCto = aintwib + azth—ED + agth—G} + boﬁuctma)
+ b1Au(t*3f} + bZAuCt—-zi-) + eltiDd 5. 8o
onde © polinomio Az = ACz'>A . Neste caso teremos n,o= 3 e
N, & fornecends para a igualdade diofantina n_= 2 e n_= 1. Para que

a equagio (5. 032 tenha solucdo & necessario que o polindmios

Xz ™, PCz™ e TCz™ tenham ordens
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n =n -1 =3 -1 =2
P A
n_=n +n ~1=3+2 -1 < 4
T A B
-1 -1 -1 -t -2
o que fornece Xz 2 = q, *+ qz e PCz D = P, * P2 + P,z - A

ordem do polinomio T*Cz_tb, além de saltisfazer as relagles acima
descritas, deve também, e principalmente, expressar adequadamente a

dindmica dese jada para o processo. Consideraremos para a

presente implementagc¥o T Cz ™ =1 + ttz_i.

A aleocagdoc dos polos serd efetuada através da identidade

polinomial

-1 ~1 -2 -3
Cg + gz "2C 1 + az + az "+ a=z="D2 +
o 1 1 2 a

- - —% -2 - ~1
Cbo + biz + bzz 2C P, * P2 + pZ > 1+ tzz (5, D&
que em formulagio matricial se expressa como M x = L, com os valores
da sintonia dos controles dados por x = M 't
1 0 b 0 O ]
o
a 1 b b O
1 1 o
M = 22 % bz b1 bo
a a_ © b el
3 2 2 i
G a O o b
e 3 2 el
= T - T
:»(—-[cgocrg1 pepipzl, t«—[itiOOOB

A solugHo da equagio diofantina fornece os polindmiocs

-t _ -1
ECz o = P, * C P, aipob z

1

._.1 - _ _ - - - -
FCz "D = [pz azpo e=:i("§:>1 aipol} [aapo-ﬁaztpi agpo)]z

+ I aaC pi—aipo) iz
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com os polin®mios da lei de contrele sendo

-1, . _ -1
H(z D = {pob°+ qo} + [bon: aipo) + bipo + qi} 2

+
[p b, * tucPi—alpobzz"z - {szpi—aipo)]z_g
Lcz™ = - rez™
2 a lei de controle
[pzﬂazpo—a1Cpi—alpo)Eth*ED + E*aapo— aszi—aipoDﬁy{t*BD
{- aBCpi—aipoDIyCL—43 + [pobo+ qoléuCtD +

[bOCp1~aipo) + bipo + qi] AuCt—12 + [p0b2+ biCpi—aipo)JAuCt—ED

EbZCpiﬂaipob]AuCt—3)

5.5.2 - Algoritmo final do contreolador adaptativo com

alocacio de polios

1> Estimar, usando o algoriimo recursivo dos minimos guadrados
fatorado segunds a iécnica UD de Bierman [Bierman,18771, os

parimetros do processo dados pela equagdo
yeLd = $TCt-158 + eC(td onde

¢F(tmi) = [y(t-1D y(t-20 y(i1-3D ult-a2> ult-30 uli-4>31]
& =10 a a a b o B
1 z 3 1 2 3

2) Calcular os polindmios Pcz™ o Xz ™ de sintonia da lei de

controle pela alocagio dos polos
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e et - g

[ g ] i 1 ¢ b o) & 1
o o

g a 1 b b 0 t
1 1 1 o 1
P a a b b b o
o = z2 1 2 1 o

P a a_ O b b O
1 a z 2 1

"pz“ ] Oaao ) bz ] “O~

3> Calcular o valor da ponderac¢io da referencia de acordo
Rtz™ = PC1D =T p
43Resolver a squaglo diofantina
2. - -
ECz "> = P, * C P, atpob z
-4 _ _ _ _ _ _ -2
FCz 2 = Epz ap, 31Cp1 a1p033 Ier.EQ;::Od'eaLsz1 aip‘j)}z
+ [alCp-apDlz ®
3 "1 170
5> Calcular os polindmios da lei de conirole
-1 = -
HCz 2 = {p0b°+ q03 + EboCPg aipo) + bapo + q1] z
[p b+ blp~ap>lz® = [blp -apdlz "
Po®2 Py 73Po 2 Py % Fo
Lz = - rRCz™
B> Calcular o valor incremental do controle
Epz-azpo«—a£Cp1-a1p0)]y{t—aj + i—agpo— aZCp1~a1po)]th—3)
[~ a3Cp1-aip0)}th—4} + E-p0b0+ qOJAu(t) +

- L e —
[boni alpob + bipo + qil AuCt-12> + Epobz+ b"C;;-1 aipODJAuCt 22

3 bai P, "aipo) JAuCt—-32
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62 Aplicar o controle uCid = AuCid + ult-1D e repetir os passos

1 a 6 para cada intervalo de amostragem.

5.6 - Controle Preditivo Generalizado

5.6.1 - Introduglo

Vimos, ao longo deste irabalho, que as colunas de destilagfo
constituem uma classe de pmocessoé com caraclteristicas bastante
complexas para a engenharia de controle, enire as quais podemos
citar o problema das n¥Fo-linearidades, atrasos variantes e din&micas
diferenciadas. Processos reais, contudo, podem apresentar
caracteristicas adicionais como, por exemplo, instabilidade em malha
aberta e fase nio-minima, caracteristicas estas que, se consideradas

conjuntamente, podem gerar um ambiente extremamente adverso.

De uma forma geral pode-se afirmar que as diversas concepgSes
de conirole adaptativo tém buscado alternativas que possibilitem o
tratamento adequado destes problemas, porem o enfoque geral tem sido
© tratamento de uma, ou no maximo, duas destas complexidades
simultaneamente. A prépria concepgio dos controladores adaptativos
permite, de uma forma aproximada, lidar com nSo-linearidades : neste
casc estas sdo supostas serem adeguadamente representadas por
parameiros lineares, porém nic-estacionarios, suposigHo esta que tem
apresentado resultados satisfatédrios. Este enfoque pode ganhar maior
robustez se, de alguma forma , as nio-linearidades sfo incluidas no

modelo do processc ( ver resultados obtidos no capitule &).

Cutros problemas, COomo atrasos variaveis, podemn ser
. . -1 -
satisfatoriamente superados supondo-se BCz 2 na equagio do modelo

com ordem aumentada, porém tal suposigio pode gerar problemas se s3o
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utilizadas técnicas de alocag3o de polos ou se o controlador € do
tipo auto—-ajustavel LQG [Clarke,1987a,bl. Outros procedimentos s&o
ainda wutilizados Morris [Morris,1882] utiliza periodos de
amostragem diversos para tratar o problema de atrasos diferenciados

noc processo.

Clarke [Clarke,18987al coloca a questf3o sob o seguinte enfoque
os controladores de variidncia minima generalizada com enfoque de
projeto direte (implicitosd apresentam boa robustez no tocante a
ordem suposta para o modelo, mas sHo extremamente sensivels a
variag@es no atraso da planta; ja os controladores com enfoque de
projeto indireto (explicitos? e alocagdo de polos s3o robustos no
tocante a atrasos variaveis, mas n3o quanto a scobreparametrizagdo do

model o.

O controlador preditivo generalizado ("GP = Generalized
Predictive Controller™) [(Clarke,1987a,bl] constitui wum algoritmo de
“"carater geral' que, em sua formulagdoc padrio, possibilita o
tratamento de diversas complexidades de um sistema, =zem necessidade

de procedimentos especificos ou adicionais. Este algoritmo pode,

portanto, ser utilizado em Processos que apresentem,
simul taneamente, caracteristicas COmo fase nFo~-minima,
instabilidade em mal ha aberta, atraso variavel ) sub ou
sobreparametrizagioc do modelo; assumnindo-se, adicionalmente, o]

model o CARIMA, os erros de regime s3o eliminados.

A evolucdo deste algoritmo constitul uma extensioc natural das
pesquisas realizadas & partir do coniroclador de variancia minima
generalizada (Clarke,1875,1978D>,; uma anadlise de sua evolugcico pode
ser encontrada em Lambert [Lamberti,1887] e Clarke [(Clarke,1987cl. O=
trabalhos com controladores de estagios multiplos foi iniciadoe por
Peterka e Astrom [Peterka,1873] que propuseram um método baseado na
minimi zaglo de uma fungio custo com diversos estagios ( enfoque
LG . Lam [Lam,1980C] estendeu o enfoque e Clarke [Clarke,19835]
ef et uou uma generalizagdo da concepcio LOG adicionando 20

controlador caracteristicas do controlador de varidncia minima. A
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extensd3o do horizonte extendido na predigdc , para © dominio
polinomial, havia sido ef etuada anteriormente por
RichaletlRichalet,1978] com o IDCOM ; Cutler{Cutler,1980] introduziu

o conceito de horizonte limitado ¢ a partir do qual os incremento no

controle £83c nulos).

A versio do controle preditivo proposta por Clarke
[Clarke,198%5,1687a,bl] e implementada neste trabalho constitui uma
sintese dos enfoques anteriores. A concepgfo basica do algoritmo

preditivoe pode ser apresentada nos seguintes passos

1- uma sequéncia de referéncias y}Ct+jD & calculada (¢ se

aplicavel, ou seja, existe previsio de variacZod,

2=~ um modelo preditor € utilizade para gerar um conjunto de
predig¢des ;(t+j/t), com o©s$ correspondente errcs de predigio
eCtL+3j0 = };Ct+j) - ;Ct+j/t), notando que ;Ct+j/t); para Jj » k
depende em parte dos futuros sinais de controle uCt+id a serem

calcul ados;

2~ uma fungfo custo quadritica adequada dos futuros erros e
controles ¢ entdo minimizada, com a suposig¢io de que apds um
horizonle adequado ©os incrementos no sinal de controle ser3o
nulos, obtendo-se desta maneira uma sequéncia de acBes de

controle aplicaveis ao processo;

4- o primeiro elemento desta sequéncia é aplicado, repetindo-se

esta sequéncia para o préxime periodo de amostragem.

A implementagic do algoritms preditivo depende de trés

variavels denominadas respectivamenie de Nx’ NY = NU

MNx : denominade horizente inicial de predigSo; doeve ser maiocr,
ou no minimo igual ao © atraso estipulado para o processo.
~NY : denominado horizonte final da predig¥o; deve ser

escol hido de maneira a abranger a parte mais
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soginificativa da estabilizagido do processo em malha

fechada,
~NU : denominado de horizonte do controle e sua escolha deve
refletir a complexidade do processo sob controle; para

NU = 1 o algoritmo tende ac de Variancia Minima.

Ser& apresentado a seguir o desenvolvimento do algoritmo bésico

do controlador preditivo;, maiores informa¢gBes podem ser obtidas na

bibliografia citada.

5.6.2 - Algoritmoe do Controle Preditivo

Seja o processo linear discreto

FCLD
A

ACz19yCey = BCz HDuct-13 + 5. o

cuja simbologia tem o mesmo significado anteriormente descrito; o
deslocament.e no sinal de controle pode representar © atrasoe do

processo ou o atraso unitario occasionado pela amostragemn.

Manipul ando algebricamente o operador A

ACZ T AYCLY = BCz 'DAuCt-1D + £CLD (5. o

£ necessaric agora o calculo de um preditor de j passos a
frente do estagio atual. Este cilculo pode ser efetuado segundo trés
possibilidades distintas [Lambert ., 1887]

a2 utilizag3o da equagcdo diofantina

1= EGCzwibAiz—ilé + zFcz™ 5. oo
3

que, substituida na equagioc do modelo, fornece a previsdo
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~

yCL+j D = Fj(z"*:aycw + EjCz”BBCz“)Auctﬁ—i) 5. 100

previsio esta resolvida para cada estiagio j dentro do horizonte de

interesse.

blsolugdo recursiva da equagio diofantina obtendo as previstes
do horizonte mais longinquo a partir das predigles associ ados ao

horizonte mais proximo [Clarke,1887a,b].

cliteragio dinamica do modelo da planta a partir do estado
atual conhecido [De Keiser,l1@811, com deslocamento das predicdes

previas do veitor de estado de tal forma que

+1 .7 = g ¥ - a - - ..ma . yll-NaA+ + z u

yCL+1 .13 . 1o 2 [ NA Ct 12 BC 1)& Lo
ylL+2-L0 = *aint+1/t) - azthD - .,—aNAy{t~NA+8) + BCz D AUCL+1D
y(t+3/t)£—aiyct+8/t3 - azth+i/t)w ..—aNAy(thA+3)+86243Auct+83

Embora os trés métodos acima fornegam os mesmos resultados o
esforgo computacional assocliado aos dois primeiros procedimentos €
sensivelmente superior ac terceiro, com © agravante que tende a

crescer com o aumento do horizonte Jj. Utilizaremos portanto o

terceiro procedimento.

G val or da saida futura sera suposto conter duas
componentes;

-~
-y = representa as previsdes das saidas fuluras para o

F
processo a partir do estado atual sem aplicagio de novos incremenlios

para o controle; representa a resposta que o sistema teria a partir

do estado atual se esiivesse em malha aberta

i

Y, (41D
Y, (L4240

—a ylid —... - a y(it-Na+lD+b AuCt-12+ ...+ b AuCtL-NBD
1 NA 1 NB

i

- aiy(t+1/t3 - ... - aNAth~NA+a) + bZAuCtmlD ..
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+ b AuCti-Np+1D
NEB

oit, em forma compacta,

~ NA . NB
yritd-k/tb = =7 nyt*-k*ix’t) + ¥ b AuCt+k-i-1iD 5. 101)
D i=1 v
=Yy = representa as previsBes da planta a partir do estado inicial

porém com os valores incrementais de conlrole, ainda desconhecidos,

aplicados ao processo

-~

Y4 Ct+l 1D = boéth)

~

Y4 CL+2-1LD = —a"yd CL+l L2 + baéxuct-!'l)*- biz}suct)
ydCt+3/‘L') = -—-aiydCt**a/t} - azyd(t-*‘i/tD + beﬁuct,-i*a) + biAuCt*P-i)
+ bz&uCtD

A resposta do sistema seria portanto
yCL+3-740 = yf(t*-‘j/t) + ydCt+j/t) 5. 102}

o gque coloca a questio de como avaliar os valores dos incrementos
-~

futuros do controle a ser utilizados na expressio ydCt+j/t), Este

problema pode ser solucionado utilizando-se © teorema da convolucio

[Lambert,18871 tal que

ydCt+j/t) = g, AuCiL+j=-i -1 S, 103

=0

onde g s3o as ordenadas da resposta. ao degrau wunitario de
1
-1 -1 . . D
Blz D-,ACz "D, Obtem-se assim o vetor incremental para as predigcSes

-~

y(tL+j-1D = erti—j/t) + Giu 5. 104

NYXxNU

onde a matriz Gi, Gie R & triangular inferior
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3 9, 0 e O
o - 9, 9% © "5, 10S)

1 g, 9, 9o - &)

Iv-2 v-nu

minina, k)
gozbo , gJ. = b} "‘Z a ‘;_:jj_'_L
i =
e o demals vetores s3o
y = LyCL+1.-L0 y(iL+2-10 .., th+NY/t)]T y Y €& RNV 5, L0
u = [AUCLDY AuCt+1D . ... AuCt+nu —2D171 y U & RV 5, 108}
Associa—se agora ao problema uma fungfo custe incremental
NY - z NU -
J = [E { by [ ylit+3i LD - y'Ct+3)] + A [AuCtL+j-1231" -~ t} 5. 109
=1 r =0
que, em Tormulagio vetorial pode ser escrita como
-~ + ~ ~ T L
\DmiE{Cymy)Cy"y)-f-}\u u} (5. 110
r r
onde y = [ yCt+1d> y Ci+2>...... y Ct+n¥d1". Substituindo-se os
r ;

valores dos vetores da fungio custo e efetuando—se sua minimizacfo

em relagdo a AuCt>, ou seja, &J-3Auli> = O obtem-se

J = E {[yfft+j/§,3 * Gu -y }TEy{Ct+j/t) +6u -yl + xu Ty }
T r

8l AUCLD = 2 G;‘" Gu + 2 G:Cyr - ¥>+2ru=0 5. 110

que fornece o vetor de controle incremental
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- -1
u = [ (:71 G1 + A I] Gtiyf yrD 5. 112>

* -

Observar que o primeiro elemento de u corresponde a AuCt> de

forma gque o controle a ser aplicado ac processo sera

L) = ulit—-13 + AultD 05, 11T

5.6.3 - Implementagdo na coluna de destilagio
O algoritmo fol implementado wutilizando-se o mesmo model o
reduzido de segunda ordem j4 introduzido nas secBes anteriores

0> Especificar os valores dos horizontes de predigdo NY .,

controle NU e a ponderagfo A do controle

1JEstimar os parametros do sistema CA,B> utilizando o algoritmo

recursivo dos minimos quadrados fatorado segundo a técnica

Ui
AyCtd = 8TCLIglt-1D + aCid
67 =L a a_b b_b_]

1 rd L § 2 3

GLr-1> = [-AyCt~12 -AyC(L-20 AuCt-2D AuCt-3> Auli-421

Z22Construir a matriz Gi definida pela equacio (5.106D

i g9, @ e o
g, 9o - o
G =
1 9, 9, Iy " O
Ty -1 T Fuvonu
2
go_bo ! g_j - b_] B av. g,-z

3D Calcular o veltor de predigles
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~ MNA NP
Y (ko Ad = - F yCt+k-i/td + § b AuCt+k-i-1>

L1z 4 iz 4

para j=1C1ONY com AuCt+id = O para i 2 ©

42 Calcular o valor do sinal de conirole para o prédximo

estagio

uCty = uCt=1> + g'¢ Y, = ¥

-t
onde gT & a primeira linha de { G:(%.+ A I] GI

852 Aplicar o controle ull)d @ repetir os passos (12 a (42 para

cada instante de amostiragem.
5.7 - Controlador com Tempo de Estabilizagio Finito

C controlador adaptative com tempo de estabilizagio finito, e
comportamenio deadbeat utiliza COmo critérioc de projeto el
cancelaments dos polos do projeto (e nfo dog zerosd, contrariamente
aoc procedimento convenclional utilizado Dara o adaptativo
auto=-ajustavel [Astrdm,1873] que cancela os zeros (e ndo os polos do
processol. Este controlador apresenta como uma caracteristica basica
sua extrema simplicidade de implementagio & sintonia @ ndo existem
ponderag@es aplicadas ac sinal de controle a serem ajustadas ou

calculo de previsSes da safida do processo.

O algoritmo implementade foi o contreolador de ordem normal
proposto por Matko iMatko,18841, baseado em Isermann
[ Isermann, 18311, Considerando—se um models posicional para o

Processo

aCz Hyctd = BCz Hult-kd> + C 5. 116
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onde os diversos simbolos s3o definidos como anteriormente,
com a ressalva que os - sinais de entrada e saida do processoc s3io
agora posicionais; € representa a relagdo em regime entre ulil> e

y(i) podendo ser calculada, por exemplo, a partir de [Isermann,1581]
C = ACiDy - EBCi3u 5. 117
o o

Para cilculo da lei de controle calcula-se a equagdo em malha
fechada do processo, para uma altera¢fo em degrau na referéncia,
efetuando-se a seguir o cancelamento dos polos [Isermann,l1898i;

Matko,19841; chega—-se assim diretamenlie a

uCt> = B 1D {Acz“)tyrcw ~ yCiD1 + ac;_v”%uct_k:»} 5. 118

que representa a lel de controle para o control ador .

Aplicado &s condi¢@es da coluna o aldgoritmo final ficou com a

seguinte configuragio

1dEstimar os parimetros do sistema (A,BY utilizando o algoritmo

recursivo dos minimos guadrados fatorado segundoe a técnica

UD:
VLD = 8TCEdglt~1D + eltd
8" = [ a a_b b_b_1

4 2 1 2 3

Ht-1D> = [—yCt-12 ~y(t-20 ult-22 ult-3> ult-421
Z3Calcular a lei de controle

uCtd> = BCLD {w . } .

o e o5 Laermos
L
o

.
onds BLO1LD =
%

nw

W Sly CLo-yCEd] + a Ly CL-1>-y(t=131 + a [y (£-2>-y(t-23]
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r = biuitwa) + bzuCL~SD + bgu(t*é)

32 Aplicar a lei de controle ulid e repetir este procedimento

para cada intante de amosiragem.

5.8 - Simbologia

Aiz_%D,BCz"%) = polindmios associados ao modelo do processo

TC=z"H = polindmico associado aos polos de malha fechada do
processo.

Fcz™,acz™ = polindmios associados & eguaglo dioféntina

?Czﬂ*D,QKZ_%),RCz“%D = polinomicos de sintonia do controlador

associado a4 fungfo custo.

J = fungio custo associada ao algoriimo de controle
d = nivel continuo na equacio (8.1
K{y> = fungdoc nic linear na eguagioc do modelo reduzido nio

linear da coluna.

Y Ct~13 = fungdo nio-linear genérica associada a egquagio (3.1D
1
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CAPITULO © : IMPLEMENTACAO DOS ALGORITMOS ADAPTATIVOS

6.1 - INTRODUCAO

Este capitulo trata dos procedimentos de sintonia = dos
resultados obbtidos para os algoritnos de controle adaptatives
autoc—ajustavels descritos no capitulo anterior quando aplicados &
coluna de destilagio de alita pureza. Como ja descrito anteriormente
os algoritmos foram implementados em wersZ¥e monovariivel que
representava, de imegdialo, nosso maior interesse. A concepgdo de
controle utilizada bassocu—-se numa esiralégia adotando a classica
concepgio VAF [MocCune, 18731, Nesta concepgio uytiliza-se < ome
variavel de contreole a energise fornecida ao refervedor que age
diretamente sobre a quantidade de wvapor gerado na base da coluna; ©
proklema do atraso acarretado pelas dimens@es da coluna € minorado
utilizando-se como variavel control ada nic a composlgdo ne
destilade, mas a temperatura em um estigio intermediirio que fornece
informacic sobre a composigio do itopo, s2 a pressic do sistema &€
constante C figura 6.12. Esta concepgdo de controle pode gerar erros
de regime na composigfco do tope quando © processo sofrer alteracio
de carga em virtude do nove perfil térmico assumide pela coluna; tal
dificuldsde & sanada na pratica supser-dimensionado-se a coluna ou a
vazdo do refluxoe [Tyreus,1978]1; para o nosso caso utilizaremos a

coluna como projetada, sem qualguer alteragHo.
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— alimeniacdo, moles/h
- vozdo de vopor,moles/h

— taxa de refluxo

- J‘
—~ vazao no base,moles/h

O @ D« M

—~ vazdo no opo,moles/h

—&.@_‘ . Q- energia na base, Moal/h
a, ¢ <5 _ Q.- energia no destilado, Mcal /b

et e i

Figura 6.1 - ConcepgBo de controle VAF.

A definicfo = escolha adequada de malhas de controle para
colunas de destilagdio constitul um assunto bastante controverso
{Nisenfeld,1381; Shinskey, 1983, McAvoy,1651 ; Bojnowskil , 1876,
Cheung,198&2 1 . Nossa escolha destia concepgio decorreu de algumas

caracteristicas da mesma

13 tempo de respositia : os vapores se deslocam mals rapidamente
que os liguidos no interior da ceoluna, diminuindeo o atrasc no
tempo de resposta do processe, gue seria consideravelmente

maicr no caso da ulilizac8o do refluxo como variavel de

control e.

Slexperiéncia anterior : o©s trabalhos na &4rea de coluna de
alta-pureza citados wutilizam preferencialmente esta concepgdo

[ Luyben,1870,1972,1873,187%,; Georgakis,19088; Fuentes,l1983]

Boecondi ¢Bes operacionais da coluna @ para colunas com a taxa de
refluxe como a utilizada (R-D % 1,30 alguns aulores recomendam

a concepgdo utilizada [Shinskey,1881,18341.
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6.2 - Estimac¢io de parametros

A estimagio de pariametros para o estabelecinmento das fungdes de
transferéncia da coluna e consequentemente, a adeqguada lei de
controle revelou-se, como era esperadoe, um procedimento 4rduc e
laborioso. Os problemas relacionadeos com a identificagioc de
parametros de fungdes de transferéncia associada a colunas de
destilagcio constitui assunto bastante discutido £ elaborade na
literatura I Soderstron,1 373, Shel ton, 1568, Kershenbaum, 1981,
Foulard, 1872; wvan Aarle, 1871; Hammarsirdm,1882, Chno,1984), fato

este plenamente compreeensivel j4 que se tenta exprimir uma dindmica

ext.remamsnte complexa madiante relagBes lineares simplificadas. O
estabeleci mentoe destas f{fungles, para o caso das colunas de
destilagio de alta pureza ganha destaque especial face ao
sgravamento das complexidades, como ja disculido ao longo deste
trabalho & assinalado por alguns autores [Fuentes,1983;
Georgakis,i888]. Esta dificuldade levou autores come Luyben a propor
metodologia especifica para a determinagio de fungdes de

transfer&ncia adequadas a colunas de destilagido de alta pureza

[ Luyben,19871

Muitas das dificuldades acima mencionadas referem—se a
determinacio dos pardmetiros associados as fungfes de transferéncia
estimados em carater "off-line". Para o caso dos controladores
adaptativos ,qgue ulilizam a atualizagioco do modeloc do processo
através de uma estimagio "on~line" em resposta a perturbagBes no
processa com consequente alteracio dos pardmetiros estas dificuldades
sHo particularmente destacadas, mesmo para colunas de baixa e média
pureza . Tais dificuldades, que certamente se exarcebam para colunas
de alta pureza. talvezr expligquem o fato de gque todos os trabalhos
ligados ao controle das mesmas utilizem modelos a @ parameiros
constantes, tratandoe as compl exidades medi ante Lransi ormagHes

m3o~lineares [Mountiziaris,19088; Georgakis,1888] evitando assim o
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problema de atualizag®e do meodelo "on-line'" mediante estimagio
recursiva.

Os problemas relacionados com a estimagSo dos parametros do
processo, bem como os procedimentos adotados para sua solugdo foram
comuns a todos os controladores , razZo pela qual serfo tratadas de
forma mals gendérica. Os problemas especificos associados & cads
algoritmo C como, p. ex., o nivel continuc do algoritmo nJo-linear?
ser¥o discutidos juntamente com os resulitados obtidos para cada
algoritmo. A estimagio dos parametros, como j& comentado no capitulo
anterior, foi efetuada ubtilizando-se o algoritmo dos minimos
quadrados recursiveo fatorado segundo a técnica UD de Bisrmasnn
{Biermann,l1878]1. A primeira providéncia adotada consistiu em medir o
atraso do processe para a malha considerada. Para tal, com o
processo em malha aberta, introduziu-se uma perturbagdc na variavel
de controle, no casoc a energia fornecida ao rsfervedor, gque fol
alterada de 127,222 Mcalsh para 128,00 Mecal~sh, monitorando-se a
temperatura no estigio nimero 11 da coluna € contade a partir da
basel, escolhido C oMo saida do Processo [Tolliver,1S30;
Shunta,18711. © tempo decorrido entre a introdugio da perturbagdo e
o inicio da alteracioc da temperatura no estigio 11 foi de = 1.5
minutos. A constante de tempo do processo, gque para uma coluna de

destilacioc & geralmente adotada, para finalidades praticas, cono

{Mah,1662]
NT
T = U + U £ U s R S, 1)
i=4 L R B

onde U representa a reten¢do molar no i-ésimo estagio, UR o wvolume
1+

no tangue do relluxo, Un a retencio na base e R a vaz3o do refluxo

foi = 12 minutos, com o periodo de amosiragem tendo sido estabelcido
emn 110 deste wvalor, 1.2 minutes. O walor de k nas equagdes
discreitas do modelc do processo ol avaliade pela relagdo

e

[ Agarwall ., 1528]

=

Ck =-1>T < 45 k T s, 2
-

]
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onde k & a atraso no medelo discreto, d° & o atrase do processo e
T; o periodo de amostragem. O valor de k que satisfaz a relagdo foi

adotado igual a 2.

Para se obter uma estimativa inicial o vetor de parimetros &
foi inicializado com valores nulos £ a dinamica do processo simul ada
durante trés horas, duas das quals excitado através da introdugio de
um Sinal Pseudo-aleatdrio (" Pseudo Random  Signal - PES "3 na vazio
de alimentacBo com amplitude mixima igual a * 5,0 %X de seu valor de
regime, gerando um sinal suficientemente rico = que pudesse axcitar

2us modos de frequéncia. Para estas

$

o processo em  todoes  os
estimativas inicials a matriz de covaridncia P foli inicializada com
um  valor igual a 107 I, onde I ¢ a identidade. Ao final da
simul agifo, verificou-se, contudo, que a convergéncia dos parametros

rnZ%o havia sido boa, fato este decorrente provavelmente dos seguintes

aspechtos

12a excitagio com o sinal pseudo alealdric, embora bastante
rica ne tocante a ampl i tudes de Seus valores, gerava
determinados valores de baiwxa amplitude, gque nEo chegavam a

excitar a coluna, processo =ste bastanie estavel e com larga

constante de Ltempo.

2)em virtude do processo se encontrar em malha aberta, a volta
aoc estado de regime nio ccorria dentro do periode estipulado
para a simulag3oc, necessitando um tempo sensivelmente maior

para este reitorno.

Face & esta situag3oc foram efetuados oS seguintes
procedimentos @ o sinal de excitagio fol alterado para Sinal Binario
Pseudo~Alesatdrio ("Pseudo ERandom Binary Signal = PEBS "2 com

amplitudes de * 5,0 ¥ do wvalor neminal de regime da vazido e
alimentagio; introduziu-se, adicionalmente, um PEBES na vazdo do

refluxe com amplitude igual & = 5,0 % de seu valor nominal & a opglo
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de se fechar a malha com um controlador PI em instante determinado
pelo usaric. Esta opgdo de se utilizar um PI durante o pericdo de
comissionamento fol utilizada para a sintonia dos dois primeiros
controladores implementados (¢ Adaptativo Auto-Ajustavel Linear e
NEo-Linear?; para a sintonia dos algoritmos restantes a malha foi
fechada diretamente com o© controlador adaptative utilizando dois
saturadores ¢ para os valores maximos e minimos da lei de controled
até que og pardmetros alcangassem a convergéncia final & o proacesso
se estabilizasse. Para todas esta simulag@es a mailriz de covariancisa
P foi inicializada com um valor igual a 10% 1. Conseguiu-se, desta
maneira, wum conjunto de parameiros adeguados para os diversos

algoritmos.

Procurcu-se entfo avaliar inicialmente a performance dos
algoriimos mediante a introducBo de perturbagfes no processo, na
forma de aliteragBes diversas de carga ( variagdes positivas =@
negativas da vazio & concentragio da alimentagidod e da
referéncia, Para estes casos oz parametros foram inicializados com
os wvalores preliminarmente obtidos na estimagdo; a matriz P foi
reduzida para wvalores na faixa de Pom 16 I, wvisto gue jJj& se tinha
uma estimativa preliminar dos paramstros, com um fator de
esquecimento igual a 0,99 no estimador. Os resultiados preliminares

mostiraram os ssguintes problesmas

—~gquandoe  da  introdugdio de mwerturbagio no processo, que
acarretava variagio nos parametros do sistema, © trago de P
decrescia rvapidamente ocasionando nova convergsgnci a dos
parameiros, com a lei de conirole passando por um periodo de

oscilagic gue, por vezes, desestabilizava © processo.

—apds esta nova convergéncia o estimador, com © lrago de P
proxime de zero, ficava inoperante ( "asleep'?, sendo incapaz
de detectar novas periturbsgdes no processo, com o controle ndo
respondsndoe 2ficientemsnle ou desestabllizando o processo,

dependendo da alleragio introduzida no processo.
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—a diminuicio do fator de esquecimento do esitimador melhorou o
desempenho do control ador am alguns CAS0S, mais
especificamente gquandce as perturbagdes eram introduzidas a
intervalos nfoc muito distanciados, n&Eo deixando ocorrer o
fendmenc de "blow-up"; se o processco se mantinha em regime por
um periocodo de tempo maior, devido ao baixe fator de
esquecimento, o© aumento excessivo do trago de P gerava os

preoblemas de instabllidade acima mencionados.

Face & estes problemas optamos por outra técnica @ mopitorar o
erro existente na estimagdo dos parametros , jJjuntamente com o trage
da mairiz P do estimador. No caso de ocorrerem perturbagdes no
processo, alterando seus parametros, ndo estando o esitimador em
condigSes de responder eficientemente 4 esta nova situagdo devido so
seu balxo trago, o erro na estimagfo tendera a crescer. Neste caso a
matriz P ser& reinicializada para valcores alteos ( tipicamente, 10 a
=0 POD. Esta técnica fol entfc implementada no estimador, com
melhoria sensivel no desempenho do conitrolador , evitando n3oc sd ©
probl ema de insensibilidade do estimador come também o fendmeno de

"Hlow-up': para estes casos utllizou—-se um fator de esquecimento na

faitxa de O, 39%5.

Alguns problemas, contudo, continuaram a ocorrer : guando da
reinicializagio do estimador, o alto trago de P ocasionava oscilagdo
dos  parametros durante algumas lilleragSes alté que os 2 mesnos
converglssem para © novos valcores; duranite estas iteragles , com os
parametros oscilantes o comportamento do control ador ficava
degradado, chegando, por wvezes, a desestabilizar o processo. Esta
situagio exigiu a introdugdo de mais uma técnica auxiliar para o
estimador : o estabeleciments de uma regifoc de maxima wvariag3o
aceitével para os pardmetros, regifo esta delimitada por um erro
pré-sstabelecide na estimagio. Caso os parameiros se mantivessem no
interior desta regifo, mesmo quando da introduglo de perturbagBes e
reinicializagfo de P os mesmos seriam utilizados para calculo da lei

de controle; caso contrario os valores estimados seriam desprezados,

adotando—se ent3o oS parametros contidos dentro cda regiio
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considerada.

Para delimitag¢f3o desta regifo procedimentos diversos podem ser
adotades : célculo do ganho da fung3o de transferéncia do modelo
estimado vaerificandeo se os valores obtidos s3o realistas
[Vogel ,18821; alocagio dos polos do modelo estimadeo [Seborg,1986];
estabelecimento de horizontes wvariados de estimagfo [Coelho,18887,
Alguns destes procedimentos, contudo, poderiam ser problematicos se

implementados & coluna, coma por exemplo, o céalculo do ganho do

processo, gue apresenta variagBes extremadas (ver capituloe 42, A

implementac8o wutilizada foi menos complexa : monitorar © erro na

estimagio, eym yCiLd — yw(t2, a cada iteragdo; se & estiver abkaixe de
Y

um valor pré-estabelecido, armazenar os parametros e atualizéd-los na
lei de controle; caso contrarioc despreza-los e wutilizar o udltimo

conjunto armazenada,

Em casos de perturbagdes de mailor magnitude os parametros podem
permanecer 'congelados" durante varias iterag@es com a convergédnoia
ocorrends em uma nova regiio diferente da anteriormente wvtilizada,
com a troca para os novos valores ocasionando fiutuagcdes
indesejaveis na lei de controle; para evitar este problema os
parametros, bem come o valor de referéncia, foram atualizados atraves

de um filtro de primeira ordem

& L = p GcCt*13 + {1,0 - o3& (L3

~ ~

onde & (L2 & o wvetor atual de parameiros , QCCt) os parametros
utilizados na atualizagic da lel de contreole & p © valor de corie do
filtro., Este procedimento € particularmente relevante para wvariagSes
nos valores da referéncia gque sio utilizados diretamente na lei de

controle, podendo também ccasionar variag@es bruscas na mesma.

Este conjunto de procedimesntos aplicadoz ao estimador garantiu,
finalmente, o estabelecimento de uma lel de controle adeguada, <om
capacidade de rejeigio de carga e rastreamento de referéncia.

Esta segquéncia ficou implementada no estimador da seguinte forma
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O>Fornecer o valor de Po’ o erro maximo admissivel na
estimagcido C(E a;).para reinicializagdo de Po, O errc maximo
T

aceitavel para utilizac¢lo dos atuais parémetros Cgqu)’ o

multiplicador (m> de Po » a constante o do filtro e o trage

minimoe T & aceitivel para PCLD.
mLry

12Avaliar o erro na estimagdo ey= vCi3 - (L2 Ccalculado na

estimagio como muliiplicadoer do ganho de Kalmand

o~
%2 e = (E 2, armazenar o veltor & (12 e prossegulir no
' LK
passo 4; caso contrario continue.

30%s e = (E > fazer & (t)i L) e avaliar o trago
W cong [
de PLLD

3.1 - Be traco de PCLY = T n(t) reinicializar PCLD = m Po

™

T  (iD prossegulr no passo 4.
LM

v

3.2 = Sg trago de POLD
40Fi1ltrar os paradmetros & a referdncia pela egquagdo
8 (> = p ScCt~1} + 1,0 - p2& L3,

[

caircular o controle e retornar ao inicio.
6.3 = Algoritmos ; Implementacio ¢ Resultados

Estabeslecidos estes procedimentos = sintonizados os diversos
controladores a performance dos mesmos ol entio avaliada para

diferentes perturbagdSes de carga & variages de referéncia

Diferentes situacles e sintonias foram testadas; apresentaremos
alguns dos resultados cobtidos . | ocutros podem ser encontradas em
Gomes fComes,1988a,b;18808a,b,c;1990a, bl, Serio apresentados oS

graficos das varlaveis controlada ( temperatura no estiagio numero 11

da colunal e de controle (energia fornecida ao refervedor da colunad
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bem como apresenta-se ainda o erro na estimacis,. que reflete de
forma sucinta o comportanmento dos paridmelreos do processo. & tabela
G.1 mostra as diversas sintonias utilizadas para os diferentes
algoritmeos. ULlilizou-se coms critério de comparacfo da performance
dog controladores a wvaridncia da saida do processo, mostrada no
grafico correspondsnte, Az Tfiguras contando o8 resuliados dos
controladorss bem como a variacio dos parédmeliros £¥o as de nanero

5.2 até 8,21,

O primegiro resulitado CFigura ©.12 mostra a performance do
controlador ndo-~linear , implementado inicialmente sem o nivel
continuc, porem com integrador na fungio custo, para v>rzaroes de
* 10% na vazio de alimsnisgio ( Perturbagio 1. Esta implementagic
procurou eviltar o apareclimento de problemss que podem ocorrer devido

& utilizagio de ur valor constante noe veltor regressor do ssiimador

[ SBripada,19871. Os graficos, contude, mostram a existéncia de um
@rro  de reglne seguindo-ss & variscEe de carga, erro ezte ndo
2liminade pelo integrador. Pode-se obssrvar ainda os difereniss
conportanent.o exibldos pelo processo, para uma periurbacio de mesma

magni budes, pordm de sinal Ltrocado,

O algoritme fol enitBo zliierado com a Lroducio de  um
riivel continuo 4 na squacis do processo, © 2 oonirols novamenis
sintonizado e a mesma periturbagio de T 10% na varZo de alimeniacic
aplicads a0 pProcesse, com % resultados sende mosirados na figura
D2, A melhoria introduzida pelo nivel continue pode ser claraments
percebida,. Lanto para & eliminagio do erro de regime como Fics
comportaments da  saida do  processo,  com sua  variéncia oaindo

praticamente uma ordem de grandeza { 0,58080 para O,07083. A figur
.2 mosira o comportamento do nivel continuo para as periurbsges
rozilivas e negalivas de carga. Observa-se alnda gue sua nova

caonvergéncia ndo ocorre  abruplamenie, fato esste decorrents do

fato da melhor sintonia pera o =sistema estimadorscontrolador sar

chitida para balxos wvalores de ?{ £ wer Tabela ©.10 s TR
B

sua reiniclalizagio ocorrende para valores da ordem de 10 Pa
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igura 8.3 ~ Nivel continuo para periubagBes de * 10% de carga.

Viilizou—-se, para o caso =specifico do controlador nfo-linsar,

um  procediments  adicional sugerido  por Agarwal fAgarwal , 18887
segundo a linha de "fator de esquecimentio direcional" sugerida por

alguns autores [ Kulhavy,1084. Hagglund, 188851 : na ocorréncia de
peEriurpbagdes reinicializar somente o elemento da diagonal de POLD
correspondente aoc nivel continuas; =mbora  segulinds esta 1Sl a
reiniciallizamos lodos os elementos da diagonal de POLDY, porém com um
valor mals slevads para o 2 @lemsnto  oorrespondente ac nivel

coptinus (POLD = FOI e 10 P@I! respecti vamentel.

As  figuras 6.4 & 6.5 mostram o desempenno do  algoriimo

nAc-linear para variag@es de I 10% na conceniragio da alimentacio

CPerturbagio &2 e da referéncia (Periurbacio 3, respectivamente.
Observa-se qus a alieracfo Tié concentracio repressnla uma
periurbagioc mals suave que na vazio de alimentacio, conforme 54
constatadoe no capitulo 4 (Tabelas 4.18 e 4.20). A situacio mais

adversa & gque melhor exenplifica o carater rSo-linear do processo,

h

contuds, & representade pela mudanga de referéncia  :  embora O
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controlador apresente boa performance para mudangas positivas, ainda
gue Dastante oscilaldria, spresenta um Lempo de estabilizacio
excessivamente longo para mudancas negativas,; este falo represenia
uma caracteristica do  processo, COmME  VET SmoS para  os demals
control adores, nZo constitul ndo uma deficiéncia e algoriimo

nZo-linesar,

Testou~se ainda oculra implementagdo para o algoriimo nfo-linsar
utilizande uma fungio de segunda ordem para ACz 5 na equaliEo do
modelo  reduzido do processo, com & performance destes  dois
algoriimes sendo comparadas a de um controladeor P discreto @ oS
resultados, contudo, nEo indicaram melhorias significativas do
model o de segunda ordem am relagHo ao de primeira . com ambos
contude  sendo superiores ao PI ; detalhes da implementagic e
resul tados podesm ser encontradas em Gomes [ Gomes, I 988a, b,

Us resultados do algoriimo linear serio apresentados a ssguir.
A figura B.8 mostra a resposta do processo para a periurbacio de
T 10K na vazdo de alimentaclc. O primeliroc ponite a ser destacads & &

us&ncisa de =rro de regime. consequéncia do modelo CARIMA wuitilizado

b

mara desenvolvimento do algoriimo; observa-se ainda maior srro n

2etinacio, guande da inlrodugsio de perturbagdies, gue o obsSsrvado

mara o nac~linsar. As figurasz 6.7 ¢ 5.8 ilusiram as periurbaglBes 2 =
= aplicadas =) D OCESSS G : COSeTr Va-Se U, & T0 Gerasl, T
comportamentoe & bhom, embor a inferior ac  ndc-linsar Cmalores

1
ocscllagles & malor wvariancia da saida, para todos os casos). A pior
situagio & representadds pela varisodo negaliva da referéncia. onde

se pode ODSer VAr Ul Compor Lamsnlo exiLremanente degradado.

DO resul tados mosirados a seguir ( Figuras £.&, &.10 & & 3110
wZo relativos ac controlador linsar cor alocasio de polos para as
mEEmas periurbagses referenciadas como 1, 2 =& 32, O comportamsnio
deste algoritmo & particul armenie robustc | @mbora Sua vYari&anois e

e seja  geralmente  superior & conseguida para o algoriitmo

i
ax

Go—~lingar, pode-se obhservar, cantudo, que a lei de controle & mais

e

)
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Ssuave & bastante definidsa, praticamente Sem ozxcilacBes,
conportamentio este gue se reflete de forma satlisfaldria na sesida do
processo. FPara o plor case considsradoe, representado pela alisragio
negativa de referéncia. o comportamento deste controlador &
surpreendente, considerando-se a performance do algoritmo linear
anteriormente mostrada : denlro do Lempo estipul ado e
simulacico (¢ 1.5 horazs 2 o processo praticamente se estabilizou no
NCve valor de referéncia, swm comporitaments oscilaldrio U

degradado.

& maior wariancia apreszntada por este algoriime pode ser
expllcada mediante inspegio dos graficos @ o comportamento de sua
variavel de salida € mals amoriecido, coonsequéncia ceritamente ds
ordem aumentada dos polindmios PCz™™ e QC2~%> na  fungfo custo,
retornandoe  ac valor de regime oy alcangandos a nova referdénoia

“assintoticamente", com conseguente aumenlio no valor da varidncia.

as figuras 6,12 & 8.17 mostram a performance do conlrolacor
oreditivo para as mesmas perburbagBes 1, 2 & 3 uytilizando um
horizonte de 10 amosiragens para a salds do processe (0 NY 0 @
horizontes de 1 & B amosiragens para o conbrole ¢ HU 2. Vejamos
inicialmente a situagioc NU = 1. O comportaments exibidoe pslo
controilador preditivo, principalmente para as periurbaches 1 e 2,
nFEo apressenta melhorias em relagdo aos anteriormenie analisscos, com
uma variancia de saida de malor valor., apesar de apresentar uma el

cde conlrole sem O0SCilagdsr ou alleracBes bruscas. No iLocantie 4

periurbagio 2, principalmentse a varia;éc negativa de refierencila,. sua

perfermance € superior a  apresenitads pelos  demals  algoritmos
anallsados, apresentanco TREICT varibsncia e estabilizandoe o
D OCesso glenlro o Lempo sstabel ecl do mara & simul agio. A
meriformance 9o algoritmoe, sentrelanto, s alitsra Tundamenital menie
cquando  © horizonte do controle €& ampliadoe para RHNU = 35 Nevsta
smituacic =le sSe comporia como © mais eficar ¢ robustico de todos os

3

controladores aléd agorz analisasdos, com menor variincia da saida @
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comitrole mais definideo. O dnico ponto questionédvel poderia ser pars
a2 wvariacic negativae de referdgncia ( PerturbacSo J2 onde o novo
estade fol rapidements alcangado, com o menor valor para a variancia
até agora obtido, porém com comportamenio oscilatdrico para a

variavel de conbrole.

Vejamos, finalmenie, o conirolsador com itempo de estabilizagio
finito, cujos resuliados sZo mostrados nas figuras 518, 618 e
5. o0, Observamos, n~a sSua implemantacio < avaliagdo, gue oste

sticas bem particulares

| =

algoritms apresenta algumas carascler

- & o algoriimo de mais Tacil implementagio (lei de conitrole
pastante simplesd e sintonia { ndoc apresenta ponderages na lei

de controlel.

- wya sintonia £ efeiuada soments atraves da reguéncis de

corve do filtro ubtilizado nos paramebros, referéncisa & lei s

controle e da varliagio do periodo de amosiragen.

-~ de Lodos o algorilmos & o gus se omosirou mals senzivel a
variagio dos parametros, exigindo & menor matriz de COVariancia

P, fator estie gue ocasionoy uma lenia convergéncia dos noves

i apds a introducfo de periturbacdes ( ver figuras £ 12

"
i
1
5}_}»
=
o
>
i
o

il ari dades este algoriime apreseniou uma

e
L

Anesar destas par
perfornance geral Do, dado & sua exlrems simplicidade e

implementacdo ¢ sintonia.

.3 ~ Conclasdes

s resultados oblidos pars as diversas concepgbes de controls

adaptativo implementadas mostr de wuma f{orms geral, sua

g
[
=
A4
&
{0
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performance salisfaz plenamente &s necessidades de controle parsa
esta classe de processos. De todos os algoriilmos analisados © gue se
revalou mais robusto e estavel fol o controle preditive, para um
norizonte ampliado do controle € no presente caso, verificou-se que
um wvalor de HNU = 8 satisfaz plesnamenie, sem implicar em esiorgo

computacional excessivo envelvido na inversio da equagdo matricial

associada aoc cantrolel,

{rianto ac algoriimo  linsar pudemnos constatar gue sSua
performance pode ser sensivelmsnie modificada alravés da Lteonica de
alocagio dos polos do procsssc Jque , para s coluna estudads, pode
ser efetuazda eficazmenie mediants a utilizagio de uma fungic de
primeira ordem, conforme verificamos no &a@i%uiﬁ 4. O contrclador
com alocackc de polos se revelsa, depols do preditivo, comoe um dos
algoritmo de melhor desempsnho, dentre todos oS analisados,. oom UmS
periormance comparivel ao controlador ndo-linear. Cape agul ainda =z
observasio de gus 2 complexidade de sus implementaclio & menor que s

necessaria a0 nEc—1insar, ondes as caracteristicas da Coluna

especifica necessitam ser conheclidas,

O controlador nEo-linsar, como podia se  prever, apreseniou
performance sxcelsnle, visitoc conlter =2m sua formul agdo informaghes
relativaes  as nEo—linearidades da COLunNs, no oano Sl ganno
nfo-linear , gue constalsmos apresentar variaghes @Xiremas {capitulo
4 3. Susza implementacio, como sssinalsdo, £ a mals complexa de todos
os controladores por necessitar de ume avaliagio guantitativa <l
ganho da coluna em diferentes pontos de operagio, informagio esta
nem sempre imediatamenitis disponivel , mas oS resul tados podemn Ser
compansadores.

Unm dos aspectos mals problemalicos snvalvidos na implemsntagdo

dos controladores, aspecto este comum & todos os algoritmos, se
relacions <o &  estimacdEo o paramelr os g prOCSsso. Esta
dificuldade de identificar parameiros apropriados pars as Ccolunas

5 foi assinslads por alguns audlores

{ts

de destilagio de alis-—purez
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Takale B.1 ~ Sintonia dos Controladores

a2 Dados do Estimador
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_ ! ] i f
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LRIz T 0,10 0,25 L .30 e
P . P
= TD 2.0 (. i - -
Pl - , P
54 1,0 .4 LT - .

e w coaloulados Tonelirte”

I Georgakis. 19882, Luyben.isB7l = foi efetivamenis constatado na
implenentacio dos diversos algoriimos, o rigandc ac emprego de ums
série de iLdonicas auwxiliares ( monitoragiao do Lrago de PCOL3,
reinicializacEc de POLD. Yoongel amento’” de parameitros. filtragem.
fator de esquecimento ( h 7 para garantia de uma ssiimagdco robusta @
confiavel. |

TH versos oubros casos {oram estudados alterandrn & forma O
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periurbacBes no processo, variagio dos polindmicos de sintonia do

controlador. Os resul tados oblidos [Gomes ,1888a,.;1880a, b, ¢}

1800a,b] nestas diversas situascdes nio diferiram gualitaitivaments

dos mostrados neste trabalho, raziso pela gqual nis ssifc reproduzidos

BOUl .

.4 -~ Simbologisa

PO = walor inicial da matriz de covariincis do estimador
PCLY = wvalor real da matriz de covarincis no estimador
FCz ™) = polinémioc de ponderacBo do (saidad

Xz™* = polinémic de ponderacic ( controled

F(z™ = polindmic de ponderacBo ( referénciad

b = freguencisz de corte do filtre dos parémeblros

reforéncia

= fregusnsis de corte para o sinal de controle

contr

E = prro maximo para o gual a matriz P(LD & reinicislizada
TR

cargm erro maximo para o gual o conitrolador comega a utililzar

parameiros “congel ados”

A o= fator de ssguecimentc do estimador
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CAPITULG 7 : OTIMIZACAO OPERACIONAL

7.1 = Introducac

4 fungEd primordial de wuma coluna de destilagBo, COMG
amplamente analizado aoc longo deste trapalno, € separar entre Si
dois ou mais compostos até um nivel de purezs ditado pelas
especificacBes do processo. Estas especificac®es podem incidir sobre

o produlo retirade noe topo da coluna, na base ou entic sobre ambos.

Para o casc especifico do processo analisado neste trabzalho,
vimos, no capitulo 1, gque a realimeniagdc dos eflusentess do realor
constitui uma imperiosa necessidade escondmica para & obtencio de
rentabilidade adeguadsa [ Gomes,1085,1888a, b1 . s efluentess
provenientes do reator de deposicic sio constituidos de uma misLura

variads de clorosilancs; uma selecdo preliminar separa as fracies

iEL = leves & pesadas destes clorosilanos, restanTo, DaED &
realimentagac, LIma mistura constiLul de fundamenltalmenis Che
SiMCI ~ZiCl (Figura 1.13.

A decizSoc relativa a forma de aproveiiamento destes dois
Compostos = fungso cas diversas sl tarnativas tecnoldbdgiocas

disponivels para seu processamenitc, © JUs gera valores difersnciados

i

B

RS oty MESMOS , dependentes, certamente, e wuas composicdes

e

erminsis. Uma politica operacional adequada ac processo dever i ser
estabel ecida levando-se em conita estes valores diferenciados, al&m
dos respecli Vvos custos associ ados {agquecimnenlo, refrigeracic,

rejeltosl,
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A pureza final dos compostos de uma coluna de destilagdo, vimta
sob o enfogque da Engenharia de Controle, € fungdo basicamente dos
dois balancos aplicaveis : balango de massa e balango energéiico
[Shinskey,10847. Sua manipul agio, atraves das wvariavels
independentes existentes no processco permite ndo sé alterar =a
composicio dos produtos oblidos., mas tambeéem possibilita a busca de
um estado operacional gue, analisado sob delterminados orilérios
possa ser considerado &time. Um esiado &Stimo & aguele gue, sm uliima
analise, permita maximizar o©os lucros oblidos no processo e pode ser
expresso,. p. ex., sob a forms de minimizacic de uma {ungda gue
forneca as perdas-scusios existenies ou maximizasdo de uma fungdoc gue
expresse © retorno monetario oblido pelo processo. Fara o sistema
objisto de nossoc estude a variag3o das composicfes no Lopo & na bDase
da coluna, para duas situagBes distintas sZo mostradas na figura
7.1 : para o primeiro casco manteve-se a taxs de refluxo constante
manipulando—se a relaclo D7F da coluna. ou seja, & relagico enire a
;azio do destilado e & de alimeniacHo; pars o segunde manteve-sS& &
reiac¥e DF constante manipulando-se porém a vVazio de reflluxo, L=tas
situacBes ilustram a possibilidade de se manipular adegusdaments as

varihdveis de controle visands obier uma ditribuigBo Siima  de

impurezas entre ¢ Lope = base da coluna.

Yarisiss Lo COMPCEICE o R (A
& rafal .eve.

P -
Lamd Ralras
o e eTn
Yarianss 00 metiuoisDy
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- i
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Fiaqura 7.1 - RPesultado da variacio de E/D & DPF nas composigdbss
- i &
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O objeto deste capituleo diz respeitoc a otimizaglBo da operagdo
de uma coluna de destilaclo, guer gquando considerada do ponto de
vista de wum processo unitério, guer guando considerada come ums
sub-unidade censtituinie de wum processcs mals amplo. Analizaremos
assim & possibilidade de. através de uma adeguada manipul agdc das
varisdveis independenies do processo, alcancar um estado de opsracio
gues maximize seus ganhos. Para isto procurscu-ss, inicialments,
estabelecer a fungBo oblieilvo adeguada. definir entfc as condigOes
que possibilitam a aplicagBo de wuma politica de otimizagic =
finalmente a implemsniagfo de um algoriime apropriadce & solugic do

problemna.

7.2 = Escolha da Fungdo Cbjlielivo

A primeira providéncia necessaria a implaniacic de uma politics
de otimizacioc & determinar a fungio objelivo aplicavel a situacioc em
cuest o, Una fTuncic objetivo eXpressa um determinadso criterio que se
nusea obimizar, seja no sentido de maximizaglo ou minimizagio e que
se enconbtra sujsito, geralmente, a determinadas restrigcdes de
projets, operacionals & de mercado. Entre os diversos criteéerios que
podem balizar o estabelecimenio de uma fungio objsitivo existem aois

z2obo dos custos e o perdas

B
il

moostantess wtilizaddos & i oraomi

N

24 Latour,l1991 7.

4

maximizaclo dos ganhos [Shinskey,

[
i

Para o caso especifice do processo em guestio as duas situacles
acima citadas podem ser representadas pelas  sseguintes Tungdes
ohiel i vo:

1 — Minimizagio dos cuslos e<0u perdas

Uma funcio objeitive gue minimize as perdas- ocusico decorrentes da

operacio de ums coluna adiaballica pode S8r @xXpDressa por
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_ o ) , B ; : ,
§€}~m{mm§mn} g xpiz)&vpix} + {—mfm } x XBCJB AVLQJB +
1 d

H
{——~§——} < c1+ ¢23{ B o+ D5 7. 2
onds
FO = fungio gue expressa oz custossperdas do processo por unlidads de
alimentagio, $-tonelada.

Xﬁii) = fracioc do components pesado I som valor scondmico pressnte
NG topo da coluna.

évpii) = custo diferencial do i-gsimo componente pesado enirs bace
e topo, Ttonel ada.

XBCQE = fragice do componsnlie leve 7 com valor scondmico presente
na base da coluna.

&vLCj} = custo diferencial do j-@simo componenlte leve entre Lopo
base, S-bonelada.

“ﬁ = galor df wvaporizagcio do desiilado ., Mecal “tonelads.

o = sustoe S0 aguscimento, HoMoal.
4

o = custo da refrigeraciEo, E-Moal.
=

Esta fungio objistivo expressa A% perdas exisienles na base & no
Lopo da ocoluna malils o custo energélico necessirio a geragio Qos
produtos finals assoclados ao @stado operacional em questio. E bom
iémbra? que 0 Dalangos de massa @ energis de umas ooluna s3io sempre
expressos na forma DAF & VAF, ou seja, a relacio entre a vazio do
destiliado & & de vapor relaiivamente a alimentsacdo, sendo porianto
e grands conveniéncisa a expressio da funciEo objstive por unidade de
alimentagio. Alem disto, a expressic da fungio objsitivo por unidade
de alimentacHo a torns independente de aliesragdes nesta var:dvel .
alteracles estas qgue podem advir de mudancas ditadas por questdes de
mercado  Ou necesslidades  operaclonals  imposias pelo restante da

mlanta onde & coluna se localiza.
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&, = MaximizagZo dos ganhos

Uma fung3o objetive para esta situagdo pode ser exXpressa por

FO = T Pliowv(id — § FCj}vpij} - 7 ndclno 7. B

1 3 r

FO = funcioc obistive expressandc agora o ganho total do processo,

Hrdis.
PCiD> = i-ésimo produto com valor econdmico fornecido peELc Drocesso,

toneladas - dia.

V01D = valor econémice associsdo ao i-ésimo produto gerado pelo

processe, % toneladsa.

12 = i-ésimo componente alimentado ac processo, Loneladas dia.
v (i3 = cusieo associade as  j-ésimo  componenie  da alimentagdo,
Hrtonelada.

R = m—ésimo Tluxe snergédtico entregus ou relirado do Drocesso,

Mcal ~dis.

3 = rcusio associado ac n-esimo fluxo energédlico. FMoal.

Esta fungic {fornwmce a diferenga enire o ganhos advindos
da operacio da coluna & O0OS CusSlos nDecessSarios 2 Sua ohiengio,

b

exrressands O ganhos ligqundos 40 Drocssso dirstaments.

h

£ necessario entio definir gual a funglo gue melhor s& ajusia

as caracteristicas do processo. A forma mals generica assumida pela

funcic de maximizacio fazr com gus a mesms S£ja mais indicads pars
ctimizacfo de sub~unidades abragendo squipamentos diversos ¢ uma ou

mEis colunas, realores, compressores.etco.) opsrande interligados.

~

visto ubilizar os fluxos totais { energia £ massa 2 4o processo. A
5

funciec de minimizacdo, por sSuas vern, sSe revela mals adequada
ctimizacio de uma unidade isolada polis & expressa explicitamenis &m

fungio das varisvels de uma Coluna, Inere  como Qo bhal angos
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aplicédveis. Além distco, uma anilise da opgdo de conlirole mals
apropriada (regulagfo ou otimizagBol, conforme mosirado a segulir,
fica facilitada pelo use da fungdo de minimizagfo. Utilizaremos,

portanto, neste trabalho, como fungfo objetivo a equagio (3.12.

O estabelecimento da funglo objetive possibilita, através da
anilise de seus termos, definir as condig¢Bes gue descidirico scbre a
politica de controle malis adeqguada & cads caso @ regulagdoc ou
otimizacio [Latour,i19781. Uma coluna de destilagdo & um pProc@sso
complexo e uma anélise de cariter gerail pode se revelar bastanis
problematica. Contudo, em primeira aprox macic o problema pode ser
visuaslizade pela anilise dos valorss di ferenciais constantes da

func3c objetive, conforme mostira a Tabela 7.1

Tapela 7.1 — Andlise da Fungio Ubjstivo

WaLOGR DO PRODUTOS ; POLITIOA OTIiMA FPARA O PROCESSEO

- AR NIIHMERGO L

oA (i <« O maximizar D, maximizar 7, XP{iD

VE
T

T

b "ﬁvz,{‘j:} » D minimizar B, minimizar L XBC;;}
k]

¥
b

v

- ASO MNMUMERO Z

b3 ‘ﬁv Cio » O minmimizar D, minimizar I xp(ii
ko .

L i

b QVLCJD <« & maximizar B, maximizar Z, XB{jﬁ)

N ~

- CaERO HNUMERO B
A Cid 5 O
1

T 4 32 » (O Mada se pode afilrmar a priori.
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No primeiro casc a {ragdo pesada total & mals valiosa no topo
que na base & a melhor politica a adotar & uma malba regulaldria gue
maximize o conLelde de impurezas pesadas no destilado, respel Lando
as especificacSes aplicaveis ac produto. No segundo caso a situagdo
se inverie @ a fracioc leve total € mais valiosa na base gue no Lopo,
sendo eni3c recomendado uma poliitica regulatdria gue a maxXimize na
base até o nivel permitidoe pelas especificagBes. Situagbes como
estas descritas recomendam, geralmente, uma maximizagio do fator de
recuperacie da coluna, mas uma decisio definitiva sobre a mel hor
opcic deverad levar em conta  as  condigles operacionals T&als
(ospecificacBes aplicivels aos produlos gerados e penalidades pelia
sua vislacio, p.ex.). Exemplos desles casos podem ser enconirados,
snlre ouLlros, em Latour [Latour,1®781, Martin [Martin,18981) e
Shinskey [Shinskey,.19841. E evidente, nestes dols <asos analizados,
gus oz valores de E, Qﬁ e O dever o Ser of minimos necessarios para
efetuar a separagic dos composios conforme especificaghbes & gque
Aevem satisfazer. O caseo numerc 2 se revela o mais lnieressante,
pois a fraglo lsve £ mals waliosa no topo ® a fragio pesada mais
valioces na base, respeitadas as toleranclias existenies para o=
produtos.  HNeste casce o termos difersnciais correspondsntes s3o
positivos & nada se pode afirmar. a priori, sob ¢ ponto de minimoe da
funcio. £ necessiric a adogBo de ums politica de otimizagdoc para

Hi& de sSe ressaliar,

o

determinacice do ponto Sitime  de opsragd

contuds, Que para uma ooluna com mulliplos componentss a avalliagio
iais pode ser problemalica.

correta dos diversos valores difsrenc
sinda mais Se considerarmos gue oS 2 produtos por  ela  gerados
normal ments vEo  alimentar  oulros Drocessos, Uma politica de
oLimizacio, portanto, pode ser mails eficisntemente implementadas em

coluns separando misturas constiiuldas de dois ou Lrés componenlies

oue apresentem interesse econdmios.

7.3 - Eguacionamento do Problems
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A otimizagloc de um processoc real, ac buscar um ponto gus
minimize 184 maximi ze -1 fungic obistivo escolhida envol ve
necessariamente a satisfagio das resirigBes gque incidem sobre o
mesmo = gue Sio, geralmentie, de irés itipos operacionalis, de
projetc e de mercado. O primeiro conjunio & geralmente de igualdades
enguanto oS deis Gliimos envolvem desigualdades. Eztes Lrés
conjuntos, para o caso de uma coluna de destilagao, s3c apresentados

a2 seguir.

7.3.1 - Restrigdes operacionals

SEo  agquelas gue esxpressam o interrelacionaments entre  as
diversas variavels existesnies no processo. HNo pressnte caso podem
ser exXpressas por um balange de massa, um balango ansrgeltico e
relacBes de soma e equilibrio [Holand, 198631, Os simpolos utilizados
esl.Bo o final falel capitulo. msta ralagctes s&c SHOrSSSaS

matemalicamenie pelas sguagBes (7. 32 abalxo

3 = K = , Wi = 3 £ ¢ D, L0 F£ 3 % HN+eio D
Bt ERN P
& <
T o> =31 , Ty =1 . ¥ O O =% 1% W+l
1t i
Lo 7 Lo
Yooy = L 0= + o s W1 £ 1 % ¢ 3,0 G = 3 £ M+L oD
347 et 3 kA g, 1
1% L = L e + o= ¥ {1 £ 1% < 3
¥ FL # 75 [P BN p.i *
h% =i - B x . w1 < i £, L0f % 3% ND
AT 344 E LS B
Fr = D o= + B x . ¥ooOr o< i % o
H [ RO § B,
VoM = L. Rk o+ IDH o+ D ¥OOoE 4 o2 o300
BEE R EES i s < T
¥ oM + ¥ o= L n - I + L2
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A
L
1A
2
W

V. H =L h ~Bh =+ 0 . ¥ Of

Esiz relascBes expressam a condigio de eguilibrio estacionarioc
de processo e formam um conjunto de restrig@es de igualdade. E
importante ressaliar gque o coeficisnte de distribuigio entre fases,
%%i & uma fungfo aliamente nio-linear { ver a discussio sobre este
cosficiente no capitule 2 relativo & modelagem do processor o Jguse

significa, po =i sé6, a esxisténcia de nEo-linearidades nas

restriges {(equagio 2. 3583
T.2.2 — Restrigbes de Projeto

SZo aguelas gue deflinem os valorss méximos e minimos permiiidos
para os fluxos de massa & snergia existentes no processo. B&Hoe Sssmpre
restricdes de desiguaidades gue limiitam, superior & inferiormenie.
s valores das VAriavels QR, Qc, ¥, D, B = F. dMatemaiticamenie Lals

restricies Se expressam

= 050
Heiind B BEMAM
¥ =y ﬁ I
REIM W:C wGMAX
o = =D
54T Bef e 2
I R T
BEEM B A
B = kB =R
LT b A
F = F 5 F
BMIN MA
i = P = F
RET R Bl M B

Existem neste copjuntoe duas varlavels gue podem ser lgnoradas
come restricfes de desigusldades @ B 2 F . A vazrBo ns base. B, =sia
sempre determinada através do balango de massas total da coluna e
portants estéd implicits nas restricdes de igualdade do problema. A
vezBo de alimeniacio, F, geralmenie procede de oulro processo & pods

ser suposta ume varidvel {fora de controle do opsrador.
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7.3.283 - Restirigctes. de mercado

SHe asz restricBes

chbltidos

impurezss permitidos para os produtos obtidos.

pela

ool UNE

impostas pelo mercado aos produtos finais

o meja. ©0f Leores méximos @ minimes  de

SEc também resirigles

de dezigualdade restrilas gus e oXpressam por

B = 7. 4
Bmina B Broox. i
. = X = , 7. 5
Dmyn,s Fa 3R Pryrcey,y
Definida a funcio objetivo bsm como as restrig@es as quals =ila

se sujeiia

»

o problema.

em sua formualascio finzel,. pode ser descrito

pela soguinis s»pressioc ( problema PLl5:

Minimizar

Fo

=, a8,
o
1
e
prad
=
=

[wintal
~ e
C=o -

gi

92(2} =
o Cz2 =

=
O
o

i
-t

o . . B ) .
—r L ®x Ci2a Cid + = T o €30 A (3D o+
F : # vE F i : VL
3 3
Hp
———eee 3 O oo o DCR - DD L7, o
F ) 2
= 0 7.7
= D 7. 8
< 3 Fir i
epresenta o conjunto de restricBes de igualdade, ou
z, o conjunto de resitrigfes operacionals.
representa o conjunto de restrigbes de projelo.

representa o conjunte de restrigfes de mercado.
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7.4 - Técnica de sslugio

O problema acima apresenta algumas especilicidades gue desvem
ser analizadas para definigic da sstratéglia correils de solugio do

eSO

,emborsa  alitamente esiruturado. o probiema & de el evadsa
dimensic, c<om © numero de variédvels nas restrigdes sendo ds
ordem de VArias Cenienas. _

.existe um problema adicional de n3o linearidade nas restriches
através do coeficiente de separagio entre fases, falo esie gue
funcions como um elemento de aumenito de complexidade em Fus
sSClugds,

& maior parite das variavels SO Aparece de {forma rmpliciia na
funcio objetivo, aumeniando ainda mais sua compl exl dade

inviabilizando o calculo de seu gradienle.

Estes fatores enumerados nio recomendam as técnicas de solugio
nas guais se wiilize como diregdo de caminhada o gradiente da funcio
ochiell vo, gquer diretamente o projietado nas restrioles
I Bazaras, 1076, Luenberger , 10847, Um méiodo aliernative, contudo. pode
ser i1mplementadce se atentarmos para o fato de gue © conjunto de
restricBes operacionais deve permanecer ssmpre ativoe, garanitindoc 3
condiclo de eguilibrio estacionario do processc e gue, além disto,
ss wvariavelis deste conjunte guardam entre wi relagdes especlficas
hem definidas. Pode-se, porianto., reescrever o problema PL ona forms

Minimizar

Ry
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G-

. 440

i
-

gzizﬁ

gaizii =0 . 7. 427

ums ver gue se garanta sempre gue as restrig@es de ilgualdade estario
sempre satisfelitas para todos oz ponios do problema, ou g2j3a, giizb
= O para todos os ponitos gus watisTagam gZCZ} = 0 e gg(z} = O e
cque, adicionalmenie, periencam ao conjunto de solugdes facitivels do
problems, Pode-se, desta maneira, desmembrar o problema original P1

em dols sub-problemas consistindo des

minimizacdic da fung8o objeltivoe sujeita &5 resirigdes de

desigualdade imposgstas pelas condigdBes de projeto & de mercado

satisfscdoc do conjunto de resirigdBes sastivas repressniadas
pelas condicBes operacicnals do processo. para Lodos 0% ponltos

cue satifagam as restricles de desigualdades.

A estrubura bhasica do algoritme implemeniado segue as segulnies
etapas : as wvariaveis sujeiias as resiricies de desigualdades sic
divididas em dois sub-conjuntos, z.» ¥ i £ M, onde M & o conjunto
dos indices das variavels indepsndenies e z . ¥ i e HN, onde KN & o
conjunte de indices das varidaveis dependem{@s do processce. Fara a
k—ésima 1terascio, as  vAriaveis z, s8o  atualizadas segundo um
algoritmo espscifico { wver item 4.1 3 &, a segulr, para cada ponito
Tactivel do problems, as variavels dependenles zj =d3o calculadas
mediante satislacfo das restricBes de igualdade (iltem 4.20. Como 2
geomestria da coluna. o tipo de condensador & a alimentagio sko
especificados, existem no problems (N + 2X{zZc + 32 + 3 variavels
mara um total de (N + E20(8c + 5 sguagles. o gue fornecs 3 graus de
liperdade 20 sistema. Foram sscolhidas. poritanto . como variavels

independentes o refluxo E, a vazio do desiilado D & a pressio da

cmluna P
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T.4.1 ~ AtuslizacBo das warisveis sulieilas &S restricBes de

desigual dades

Sus atualizagioc serid sfetuada segundo as elapas do melodo de
Hookes & Jesves | Bazaraa,i@?@i para obimizagdo irresirita, adapiado
as especificidades do presente probleama. Seia z?ﬁ o valor da
waridvel z na k—ésima ilteragio

1%20efinide o critério de parada @ wumn ponto inicial 2#3

determina-se um conjunto de direcSes de caminhada d., ¥ 1 &« H
&

tal gue € = [, onde € & a matriz cujas linhas s3oc os vetores
: - . - s s . fhey ;
direcio e [ & a identidade. Seoja w = = , ¥oi e M.
1 T
i i £l A ) : #e =
ZrEncontrar  wum  Ltamanho de passo Stimoe U gue  Tesolve o

sub-probl emns

ke #

Minimizar FO { w, + Ui ci{ %,1"3}9 ¥ 1 e M 7. 1E)
S. a
i}j e &, wos 5 7AW
r
ondges & & o conjunito factiwvel = }xi & dadgo por }\:. = T rL T
) Z

com r representandce o muliiplicador de Lagrangs associado &
i
i=ésims resirigico do velor de controle no ponito considerado

[Westerberg, 1879 6111,18747 .

P Lk . ~ o - s e

ZoFagca = = w . Awvalie s fungio obistive. Caso o oritério
T

de parada =seia salisfesito, o problaema convergiu. Caso

contrario, prossigs.

e : ; v - , s thewd
43 Defina um novo velor de direchss o, Lal gues 4 = 2

e . S 5
z . Encontre um nove U qus resolve
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.. ka2 K.
Minimizar FO { =2 « U 4 2 7. 847
. a
E 4 thata
U e R, z N 7. A%y
e #*
D53 Fagca w = = + U d = retorne ac pazsoc 2.

< P -* . . s Lo . P : s
A determinacio de U foi efetuada ulilizando-se a sequéncia de
Fibonnacli [Bazaraa.lB78] & o algoriimoe especifico para atualizacio
i . : ; . L L
das wvariadvels dependentes. Para garanilinr qus =z e % utilizou-se =&
técnica de penalizaglo das variaveils associadas as restrigfes

violadas,
V.42 - SatisTacdio gas resiricdes de igualdades

A dlecnice de solugio wlilizada consistiu em um  Processo
iteraitive no gual & temperatura { variavel implicita do problemas &
utilizads como varisdvel independents ( mélodo Thiele-Geddesh,

-

assegurando-se & convergdéncia aslraves do mélodo & [(Hoeland,19030:
12 Inicializar o algoritmo com o perfis de Lemperalura e

Ox
vardSes T. L = ¥V . ¥ 4 = 0O,..., .8 + 1 { obtidos a paritir dasg
J :

condicBes operacionsls da colune e/0u um bDalango de masss
suscintel & para o valores das varisdveis independsnies

atualizadss.

= Calcular as vazles marcials para cada componente 1,
EXNDTeSSOS Dor & = W o e 4 o= lLx | Calcule =
R g 3.1 Jab S-S S 8 KRR
ZoUtilizandoe azs vazrfes parciairs, enconbtre € > 0 gue satizfiaz

GOED = O, onde GU8) expressa o balanco de messa no Lopo ds
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coluna. Atualize, usando € come fator de ponderagic. as

fracBes molares x , 1 = 1...c e j = O, N+L.
3ok

2

4> Use x}é para caélculo da base de separagio Kjb dada por

B = e— 7. A
P S < ’

oo

) L L

p=g Y
onde o £ =3 volatilidade relativa do componente 1 no
estigio 1 calculada para a ileragaoc k. Vtilizando K_h
joks

calcule o novo gradiente de temperatura T e, medianie os
3
balangos energélicos e de massa, as novas vazles Vo= L . 5e
3 J

nioc convergiu, volie ac passo 2.

Cuando © algoritmoe converge obtem-se as varidveis dependentes
do problema Pl ogue satisfazems as resiricBes de igualidade para O
valores atualizedos das wariaveis independenies. A escolhs deste
metodo decorreu do fato do mesmo ser . computacionalmente. um dos
mais eficientes & rapidos algoritmos para =solugdoc das relacdes
eztacionarias de uma coluna, com & garantia adicional Fa £
convergéncia. A solucio das eguacBes matricials ne passo 2 envelve s
wutilizacico do algoritimo de Thomas [Holland,1883] gue na presente
implemsntacic foi modificade pelo algoritmo melhorado de Boston

[ Boston,1872] para aumeniar & robusiez numérics.

7.5 — Resultitasdos Obiidos

O algoriime Toi utilizado para otimizagfo da coluna em estudo.

ey
k'

Az especificacBes adobtadas foram de 2,84 e 3% warxamo de impurezas
para o topo e base da coluna. Os valores monstarios utilizados Toram
de &0,0 $-Mcal para o custo combinado de aguecimsnto @ refrigeragdo,
100,00 $-mol para a fracBo leve e 80.0 $smol para a fragdc pesada,
wvalores esties maximnos, caindo proporcionalments ao comntetds  de

impurezas | Gomes, 19857, cnicdie §  representa um valor monelario
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gengrico. A coluna foi colocada em operagio num ponitoc de baixa taxa
de refluxe & aplicou-se © zlgoriime ao problema, com of resultitados

mendo mostrados na tabels 7.2 ¢

Tabela 7.2 - Avaliacio do Olimo — Primeiro Caso

ESTADO RAD DoE . X o (A% 3 s FOHG S MOLS
INICIAL 1,025 O BOGG oo, a5 7,34 O,8720
FINAL 1,240 5,.8007 oo, T h o s 02,7054

G novo estado oblldo aumeniou a2 tawa de refliuxo, a2 taxa de
recuperagdo comn © CoOnsSumo energftico variando de 100,72 para 108,96
Mcal - no refervedor e de 100,20 para 109,38 Mocal-h no condensador.

C nove estado, embora com maior consume energético, propiciou melhor

distribuigdo de impurezas enirs o itopo € base da ooluns, oom um

decrescimo na fTungdo objelive de 0,1887 $-mol de alimentagio,. gus
significa  um ganho adicional didaric da ordem de 40000.0 %,

equivalentes a 587 Mcal .

Partiu—-se entic de um ponto com malor consumo snergéticoe com
modificaglo na taxa de refluxe, aumsntando conssgueniemsnie & purezsa
final dos produitcos obitidos, com o demals wvalores inalisrados. O

iy

novos valores obhitidos esti3o na Tabsla 7.2

Tabela 7.3 — Avaliacio do Siimo — Caso 2
ESTADC RoD DAF ® @R FOUE S MOL)
INICIAL 2,000 0. 8000 0 7 wEE BT O,B04Z
FiMal 1,200 0.8008 o0, 77 oo 24 0,70
O processo  convergiu para o3 MES MO ponto St1mo ot i do
anteriormentes, a menos das  btolerincias. Oz ganhos  oblidos 33O
SUpSriores aos obtidos no casce anterior & mostram gus, para esla

colunag, & 2 componenie devidas ao custo energébico nfo pormiie =&
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politica de refluxe maxims. Estudou-se entic a influédnciaz de
perturbacBes no ponto Stimo, ilusirade através de modifi cacBes no
custioc energético e na fragfo de alimentagico, alteradas para 80,00

EMoal = 0,68, respeciivamenies

Tabela V.4 - Avaliscio do Otimo ~ Cass 32
ESTADO RoD L-F b (g=3 ;B FoE - MOL)
2
INICIAL 1,2107% 0,8007 20,73 =R T 0,5243
FINAL 11708 o,8014¢ e, 57 oo, 87 ©,9201

O algoritmo responde eficientemenie a peguenas variacBes, ainda

gue o novo SLimo sejzs bem préxime ac anterior.
7.8 - Extensic do Algoriimo

Embora o algoriitmo tenha funcionado perfeitamente utilizando-ze
a manipulacdoc dos deois balancos aplicidveis & coluns o mesmo foi
extendido wvisande a incorporagio de duss varidveis de controle
adicionals aoc problems : a pressic do sistema e uma distribuici¥o de
energia entre a alimentaciioc & base de coluna. Esta esiraiégia foi
Lambém ulilizada por Maarleveld [ Maarleveld,l1870]1 gque implementou
interessante concepgio de controles dindmico &lime gques opsra sempre
nas resiricfes do processe. Analisencs sucinlamenie a influénocis de

cada uma destae varidvels

~ FPressio do sistema — geralmente a tendénciz das colunas de
destilacio & operarsm na mini me pressio possivel . Esta situzgic
decorres do falo gus. 2 baiwas pressHes, & separagido snire o
compostos fica faciliitads em virtude do aumenic da volatilidads
relativa, reguerendo menorss wvazBes de vapor., A diminuicico da
pressio, contudo, aumentsa ., geralmente, o calor de vaporizacfo dos
compostos redundando numa maior nscessidade de energla para geracio

da mesms quanitidade de vapor. Estes dois efeiitos tendem a se

contrabslangar, com o estabelecimenic da melhor situagic dependendo
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de fatores como condigBes operacionalis da coluna, custo da energisa

propriedade dos compostos, eto.

2 - Distiribuigfo de energia enire base e alimentacio : a
energia fornecida ao refervedor ¢ utilizada no processo de f{orms
mais eficlenie uma vez gus oS vapores gerados atravessam todos os
estagios da coluna, melhorandoc & separagic, ao passo gue a ernergla
fornecida 3 alimenitagl3c auments as vazrBes dos vapores somente na
secdo de retificagio. S existe realimentagic energética de baixo
custo, sua alocagdc no processe nEc € uma questfo definida &
prior: @ €& necessario levar em conta as especificacBes aplicaveis
acs produtos obtidos, custo da refrigerac¢io. da geracio de vapor, ou

seia, o custo total que determiners seu melhor reaproveltamento.

Esta oncEC foi enldio impl ementada no programa. FPara
Lal a2 fungdoc objetiveo ol reformul ada visando incorporar as
difersngas de Lemperatura ac longo da coluns decorrentes da wvari agio

de pressic e suz influsncia nos parameiros do processo

Mimimizar

- B PR -
Fe { } }j x Cio4 Pi:lj + { = } T LI &v{j‘:g) +
3

S A

pr—
e
“ﬂi w
Lo
3
b
e
w
g,
I
Th
R
)
N
-
v
2
o
3

=
ngZD = O 7.aE
g (=2 = G TLoaE
3

vapor na pase, H_oe H O oo calor de

onde Vo representa s
B B Fi
vaporizagcio na base & Lopo, resoecti vamente; ol suposta umas

distribuig¢io de pressio linear ac longe da coluna = um peroentual da
energia no valor de 1 Mcalsh fornecida & alimentacio tendo sido

1

oblido ¢ seguinbte resultado
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Tabela 7.8 — fhimizagcio com AlgoriimoBExtendido

ESTADC IWNIGIAL

REFLUND DESTILADO PRESS AOQ ENERGIA MA ALIM.
[ 0 SO IMh {ATHM (Mool h;?
FEBOO, 00 BODO, O 1,0 1,0
e o ® *®
B < D B
tMeal ko (Mool ho {FRAGAC MOLAR: {FRAQAOD MOL.AR
128, o058 126, D0 O, 8780 0, SO
FUNGAD ORJETIVO(S-MOL) | ©,0410
ESTADOC FINAL
REFLUNG DESTILATOC PRESSAC ENERGIA MNA ALIM.
{3 b3 (Mo CATM:? {Mcal ~h;
TR OO0 BOS5, 38 i, 4% G, RO
= e e b
B < el B
tMcocal - h;: (Mool ko (FRAGAD MOLAR (FRACAD MOLAR:
Lol R e OB, OB D 0, GO0 €, L2y 3

FUNDAOD OBJETIVOL{$S - -MOL) @ ©,4345

Verifica-se gus o auments da press3co influenciou positivamente

uncEo obistivo pels diminulgio do calor de vaporizagdo decsorrente

Qr
=%

gdo sumento de Lemperaiura; a diztibulicio de energla, contudo, tendeu

Favorecsr & Dbase da coluna visto gue o componente no topo € mals

;)
bt
2

h

2y
Lomo,  Hi de se observar & diminuigHo da energia consumida oo

4
i
"
st

processo mostrando gue, para esie processo especiiicoe a variagio do
calor de vaporizagSo € muito acentuada acarretando  mudangas

significativa nos resultados finais.
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7.7 = Conclustes Finaisxs

-

travées dos diversos casos estudados & dos resultados oblidos
foi peossivel tirar diversas conclusBes relativas ndo s& guanto ao

desempenho do algoritmo como também ac comporiamento da coluns

*

anallsads

17 o azlgoritmo montadoe se revelou perfeilamente adeguado as
finalidades propostas. Sus resposta  satisfez pleﬁament@,
tanto para grandes comns peguenas allsragdes no processo.  No
Locante & convergéncia o mélodo das coordenadas ciclicas
apresenta um problema de avanco lentlec & medida gque se
aproxima do Stimo razico pela gqual torna—-se necessarioc efetuar
uma politica de compromisse entre tolerancia, tamanhoe do
Dasso = vel ocidade de convergéncia. Apds devidamenlte
ajusitado. contudo, converge em 4 ou 5 iteracdes com um fLempo
médio de 7 minulos num PC-YT, considerando-ge o Lres graus
de liberdade menclonados. Se uma  ou duas  das  variavels
estiverem fixas este itempo & reduzido de praticamentes uma

ordem de grandezs,

=% Como  analisade anberiorments (iitem 23, em delerminadas
zituaglss & preferivel regular guse obimizar., E mesmo quando &
politica recomendada & 9 a obtimizacice, delerminadas colunas
apresentam resposis mals satisfatdrias gue oultras, snire as

guais se incluem aguelas com alta tLaxs de refluxo, bDalxa

']

volatilidade relativa,. fragio leve de alimentagic nfoc prov ma

de G, 50 % = aito custo diferencial dos Drodutos
IMartin, 1881 7. O algoritmo confirmas gue, guando estas
condl ¢ghes NEGC sHo prenchi das. o ganhos advindos da

otimizaciEo nem sempre s8o significaitivos. Isto flica evidents
no caze estudade onde o comportamento da fungfo oblisbtivo
Suger e curvas de nivel bastante <spagadas = o ganhos
conseguidos devido a periturbagdes perto do Stimo nio s8c Lo

SHOTESERL YOS5,
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32 U exemplo escolhido inicialmente se revela  extremamente

interessantie, pols mostra gue um dtimo pode se localizar numa
regilio totalmenie oposia a0 que aparenta & primeira vista., O
@slade inicial de operag3o da coluna parecis, em andlise
preliminar, se situar nas imediagBes de um Stimoe, pois ©
consume  esnergético fol reduzrido ao minimos, o destilado,
composto mals nobre e gue representa 80X da producio, iteve
Ler valor incrementado mediante aumento da puUreza &
manteve-se o produte da  base deniro das especificagBes
evitando-se o aparecimesnito de gualgusr rejeito na produgio.
Verifica-se, contudo, gus ssis esstado se caracsteriza por um
@elevads indice de perdas, a fungio objeitive tem um alto valor

e o mesme S situa bastante distante do Stimg encontrado.

42 a extensBo do algoritmo envolvendo a pressic dos sistems e

{
v

uma realimentacio energética enire a alimentacio & a base da
cojuna indica gus oF custos opsracionalis da coluna podem ser
adicionalmente minimizados. Pars © caso especifico analizado
verificou-se que o aumento da pressico e da energia na base

atuam positivamente na funcic objielivo.

embora ac longo deste capitulo se tenha wtilizedos a
expressio “ponto Stimo’ £ Lmporianles ressslver Jgue seris mals
adequads a utilizagfo Y sub-Stime”, wvisto gue iLécnicas de
garantilia de globslidade do Stimo gues, pare =35ta classes de
metados serm gradients L BEC geral mente neurlsiicas

PAmorim, 1888 1 n¥c foram uitilizadas.

Notagao utilizadas



CAPITULD 7 ~ OTIMIBAGAD EM ESTADD ESTACIONARIO - - 252 -

B = vazic total na base , molessh

o = nimere Lotal de componentes {(composioes a serem desitiladosd do

sistema .
D= wvazZo toital do destilado, moles
F = vazio total de alimentac3o, moles-h
?ﬂ = entalpia total avaliadas 2 temperatura, preszsio & composicio do
) liquido delxando ¢ estagio . cal mol
}2 = entalpia toital avaliada & itemperatura, pressico o composigio do
wvapor deilxando o estagico j. cal - mol
H o= entalpiz por mole de alimentagdo, independente do estado,
cal mol
HD = entalpia total do desiilado. indspendente do estado, cal “mol
¥%a& coeficiente cle distribuigido entre fases, avaliado -1
, iempefaiura g pressfo do liguido deixando o estagio
in= vazdo toltal do liqguido deixando o estigico j. moles-h
N = nimero Lotal de estaglos da coluns
F = press3o. atm
ai = ensrgisa relirada do condensador. cal-sh
QR = energia fornecida ao refervedor, cal-sh

EF = wazfo total do reflluxe, moles-sh
V= vardo bobtal de vapor deixande o estigio j. moles-h

= fragdo molar do componsnie 1 no liguido deixando o estagio J
3

Xy = fragic molar do componente 1 na base
K‘ = fracic molar tolal do components I na alimentacio, lndependenies
do estado
ﬁﬂﬂ = fragio molar tolal do componente 1 no destilado, independente
do estado
3 = fragfc molar do components 1 no vapor deixando o @stagio

Indices & subsoriitos

~ ndmeroe do componente, 1 21 2 o

[

J = ndmero do estigio; § 0w O para o acumulador; 3 = F para © estagio
de alimentagio ¢ 1 = N + 1 para o refervedor
F = variavels associadas O S alimentacdo parcial mente

Y

VEHMOT I T ads.
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.

CAPITULO 8 - CONCLUSOES FINAIS

Ao Tinal dests Lrabalhoe € misier efeitusr-se uma andlise critica
de seus diversos momenlos, no tocante aos pontos gue consideramos
posilivos bem como, £ principalmente, as deficiéncias qus pudsemos
constatar aoc seu final. De um ponto de vista global consideramos que
o objellveos propostos foram plenamenie altingidos, guails sejiam

efetuar a modelagem e definir méiodos de integracis numérica
adeguados 3 simulacdc dinamica de um processo extremaments compl ewo,
gerando wn modelo que fosse, &0 mesmo tempo, robusto., preciso e
computacional ments eflicisnle permiLindo =f sluar LI wsiudo
comparative da performance de  diversos controladores adaptativos
auto~ajustavels para esta cclasse de processcs: dezsenvol ver =
implemnentar algoritmos de otimizagio nio-linear visando a execucio de

estudos no tocanie & realimenltagioc em estado Stimo, ou como meis

apropriadoe, sub-dtimo, 4do processo.

BHversas conclusBes = comentérias foram sendo efetuados ao
tonge dos capitulos concomitantementie & obitenciso doz resuliados e,
portanto, para evitar repetligBes desnecessariasg enfaltizaremos alguns

aspectos de cardlter mais geral
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120 Model agem & Mélodos Numéricos

As propriedades {isicas dos compostos presentes na destilacdo,
bem como o diversos criiérios ulilizados para preojeto das colunas
Ltornam arriscado estabelecer conclusBes de caraier geral para esis
classe de processo. Verificamos. contudo, gue determinadas
consideragBes =simplificadoras utilizadas, mesmo em se itralando de
colunas de alta pureza, ndc afetam a precisico & forma da resposta do
Drocesso. Dentre estas simplificacBes as mals importanies s3c
agueias relacionadas com retenclo  volumsirica constantie, CyuIe
permitem eliminar um conjunic de equaces diferencialis de ordem N+2.
onde N €& o nimeroc de estagios da coluna & um conjunito de calcoulos
adicicnalis. sem que a resposta do processo s5& Lorne menos precisa ou

sua dinémica se torne degradada, guando comparada & 2 versio

diferencial desta retencio.

utras suposigd@es adotadas, come & 2 exXpressio da pressio de

#)

vapor psla eguagioc de Antoines, coesficienits de atividade pelas
equaches de wan Laar. lei de Raoull se revelaram ifambem adeguadas
para as diversas situages a gue o procsssoe fol  submelido o

baiango de massa 4o sistema s omanteve =, mals importants, todes as

compl exi dades esperadas ( atrasos, nEo—linsaridades, dinémicas
diferenciadas, ganho variiavelld se manifestaram nae dindmica da
COluns.

O enprego dos metodos num@ricos implicitos de integragio
mostrou a exbremsa periindncia de sua ulilizacio,., ainda gus oom
implementacEo Dem mal s compl exe = =i aboradas. A formul agEo
caracieristicsa do RBloco de Bulcher para o metodos DIRK, aliada ao
aspecto  iLridiagonal do Jacobiano das colunas de destilagio,

mossibilits reduzido uso de memndria £ ba

ke

we esfiorgo compulacional.
oom garantias de sstabilidads SEm perda de precisio. Meomo
implementados em precisic simples of métodos de fterceira ordem ndc
apressnlaram erros de ifruncamenlio guando comparados ac método de
Funge-Kutita de gquarita ordsm explicito = e metodo e

Liniger-¥Willhoughby, de primeira ordem. s revelou adequado Dara
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trabalhc na regiic de alta purezs, com a adogdo de alguns culdados

adicionais.

A caraciterizacEo das colunas revelou um amblenie extremamente
adeguado a engenharia de conirole, com a manifestacic simulténea das
mais complexas caracteristicas insrentes & um processe , oomo

-
atrasos., constantes de ifempe diversas, ganho n8co-linear £ oulras
malis. Ny bLocante ac modelamento reduzido, as caracteristicas
das colunas indicaram um modeloc de primeira ou  segunda ordem,
nipdtese esta postericrmente verificada guando da implementagio dos

algoritmos adaptativos de controle, confirmandoe experiéncias

antericres de oublros pesquisadores.

&3 Algoriimos adaptativos de controle

4 primeira, e talver mals importanie, dificuldade no Locanie 2

implementacie destes algoritmos fol  apresentada pela e5limagdo
adeguada dos parameiros do processo, Ltarefa estz que exigly tempo =
esforco razoavel atéd gue S CcOnSeguUlsss uma série de procedimenios
adicionals ac  estimador recursivo dos minimos guadrados oLie
garantisse wume esitimagdc robusta e 2 confibavel. Fara isic fol
necessaAric o 2 smprego de fator de esgquecimento ndo-uniitario,

monitoragio do erro ns sstimaclo parsa reiniciazlizacde da maltriz de

covariéncia, Tcongslamento’ de paramsiros = filiragem.

Demntire oS di versos algoriimos adaptativoes anzallisados o

Control ador Preditive Gensralizado se revelou o mals robusio, qguer

ma capacidade de rejeicfc de carga, guer no rastreamentoe de

referéncias. Adicionalmenie. sua capacidade de operar com horizontes
delimitados de acorde com a sintonia utilizada pelo usuarico permite

adequacio & processo com variados graus de complexidade.

O algoriime n3o-linesr apresentou Lambém excelenie perflormance,

mas susa implasmentacio & maeis elaborada, exigindo o conhscimenlc das

nEo-~linearidades do processo, alen de um modeloe reduzido nao-llinear

S

adeqguade, Sus versatllidade, contudso, reside no {faitce de poder ser
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wiilizado para n¥o-1linearidades variadas, desde que
devidamenie eguacionadas, dado o caréter mais genérico de sua

formul acEo. :

O desempenho do controlador adaptative linear . em sua versio
normal, ficou um pouco aguém dos anteriores, mas ol sensivelmenis
mel horadsa alravées da alocacio dos polos do processo, considerado
como de primeira ordem. Com  a introdugdc desta {técnica  seu
comportamento se aproximou zo do nEo-linear, com a observagioc gus

apresenta implementacdo mals simples.

¢ controlador com tempo de estabilizaclc finito &, de Ltodos, o
de mais simples implementacio g sintonia, com umn dessmoenho
surpreendente, visto sua extrema simplicidade; apresenta, conludo,
grande senzibilidade & wvariacio dos parameiros necessitando matriz

de covarif&ncia mais reduzida. Verifica-se, adicionalmente, gque 2

fato

oscilacio na varidvel controlada n3oc ¢ totalmente eliminada,
este decorrente provavelmenie do comportamento dos paramelros guando

da introducio de periurbagdes no procssso.

Todos os controladores  adaptativos tLestados, com pDeguenas
variaoBes, apresentam desempenho excelente para o controle desis
clasze de processos. A utilizacBo do modelo CARIMA @ permits,
adicionalmente, s eliminagic de erros de regime Sem necessidades de
sstimasio do nivel continus ou de integrsedor expilicite na {fungido

custo.
35 Otimizagio Opsracional

A otimizacio oporacional se revsla ume guesido. um
DOUCO mMenos conclusiva visto que', para tal Tim, S&ria necsssario a
utilizacio de dadoszs reals de custo operacional do processo e de
mercadn, dados estes nio disponiveis e gue foram uLilizados apsnas
de forma aproximada. Mesmo assin pode-se verilicar qus © Rrocesso
apresenita algumas caracteristicas pesuliares, coms notado i

capituleo 7 ., & gue a disponibilidade de dados reals do prooesso pods
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permitir economia significativa em suas condigcBes operacionais. O
algoriimo implementado se revelou plenamenie adeguado as finalidades

propostas, com convergdncia rapida e facil implementacio.

Az sugestBes para trabalhos futuros sdo varias, dado gue =
infraestutura representada pelo modelo de ordem completa, <com
métodos de integracEco robusitos £ compulacionalmente eficientes, s
encontra disponivel facilitando sobremaneira os trabalhos. A
primeira e Sbhvia sugest3c consiste na extensic dos algoriimos
implementados para a siluacdo nmultivariavel, onde os probleomas de
conirole sio aindas meils complexos [Mountizieris,i1SB8. Georgakis,
ig82] devide a4 interaclo enire as malhas de controle. Esta exiensio,
inclusive, Jja& esta sendo efetuada coms parite de outra Lese de
doutoramento, utilizandoe & infraestruturs disponivel do modslo

[ Coel ho, 18852

Cutra sugestio adicional consiste na impl ementacio e
algoritmos de estimacsdo robustos [(Fikirin, 1880, Giri . 1588L; Moors,
18838] pars enfrentar o problemas associados s esta elapsa. Embora o
desempenhc consasguido tenhs matisfelito pilenamenie, £ evidente gue

eztse ponte & crucial no desempesnho Final dos controladores e ndo

pode ser desprezado.

Az complexidades existentess no conbroie desia classe de
DroOcEess0s mosLram gue um conirole efesllive, robusto & confiiavel |
especialmente para a extensio multivariavel passas prefersncialmente
por um sistema especialista de supervisao gue possa gerenciar uma
identificacao cont i dvel & robusta do processo mexddi ante a
wutilizagdc de esitimadores apropriados com as respecitivas Léonicas
auxiliares), & escolha de algoriimos de controles adeguados {(denire
as diversas concepcHes adaptativaes e wmesmo convencionals) e a2 malha

de controle adeguada face 2 evolugdo da dindmica do pDrocesso

decorrente do Lipo de perturbacio introduzids.

Mo tocanite & otimizacBo o sislems estudads se revela altamenle

promissor, com miliiplas opgBes de trabalho. Uma primeira sugestido



CAPITULD B -~ CONCLUSOHES FINAIS -~ 25 —

seria o acoplamento de duas ou mais colunas operando interligadas,
com realimentagio enitre wlas e posteriormenits a introdugfo do reaior
nesta maelha. HA de se ressaliar gue, relativamenis & esta Hres de
obimizagdo de processos nio conseguimos localizar referéncias de
trabalhos no pais, parecendo itratar-se de assunto pouco sxplorado.

y-3 infraestrutura montada para anal ise dos algoriitmos
adaptativos possibilita, mediante a introdugic de algumas poucas
aliteracfes, a oblengio de um ambiente extremamente adeguado para
aplicagBes variadaz na area de contraole mono— & mulilivarisavel, tanto
cléissico como adaptative, para aplicagcdSes acadédmicas & industriais

envol vendo processos com dindmica lenta.

No tocante & otimizaclo o algoriimo implementade mostra as
potencialidades existentes para sua aplicacio, principalmentie pars
amblientes indusirisis gue ocperem com esta classe de processos.
Estados operaciconais &Siimos. com baixwo cusio da funcio obistivo
poden  se localizar em regifies completamente distante daguelas
indicada pelo senso comum { wver Capituleo 77 conduzindo & situacBes
ge desperdicico snergético e de material. A utilizagdo de um
algoritme como o implemsniado pode ndce sd indicar estados 4t mos
coms ainda, dado seu balxe tempo de procsssamento, operar Yon-line”

OLLmIZands O processo para alleragdbes sm seu amblents.
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APENDICE NUMERO 1

Heste apéndice apresenta-—-se o valor das proprisdades fisicas
dos compostos utilizados na simulagio das colunas, bem como o©
desenvolvimenis @« estabslecimenic de algumas das correlagdes

tilizadas ao longoe do trabalho no tocante a estas propriedades.

12 Propriedades fisicas

Fara esoolhna das propriedades fisicas do sistema SIH£§3~SECE4

1.1 ~ Capacidade calorifica para a fase 1igulds
SEHCEB - C? = 0,200 calrg. ~C
wSTCié - C‘ = 0,188 calg. *C

1.5 =~ Capacidade calorifica pars a fase vapor
SIHCEQ - GV = £,135 cal- g. *L
—SZClé - C? = D,188 calrg. o

O valores da capacidade calorifics, tanto para a fase liguidsa
quanto vapor, 3o praticamente constarntes para a regifc de trabalho

considerada paTs & ooluna.

Z3 Calor de vaporizagcio
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O valores do calor de vaporizacBo, para ambas as fases,

apresentam uma variagZo linear com a Ltemperalura expressa por

»

2.1 - Sﬁﬁﬁla
AHH = BO,0 - ¢,14 1 . L oem o0 & AH em cal-g.
2.2 - SICE4
AH = 48,13 —- $,102 4+ , 1t em *0 & AH =m cal.-g.
Z2 Densidade
2.1 -~ Densidade do ligulido

& densidade dos composios, na fase liguida, pars a Taixa de

Lemperatura utilizada, apresenisz variagio linear expressa por

- S
g; = -G, 0020 + 1.377 . 1L em ¢°C = o em g-oom
Z.e -~ SIC
&
- = ‘ £
e, = -G,0020 + 1,82 , 1t em *U & o oeom gosom .
Z. 2 - Densidade em fase wvapor

FPara o calcule da densidade em fagse wvapor ugtilizaremos a

sgquaciEo dos gases

BV = 7 RT,

. B .
com  Bo= H2, 087 omatmes K. mol
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3.1 —~ SIHCL
]
Para uma pressio de 1,0 atm teremos
1,0 x Vo= 1,0 » B2,087 » 304,85, & logeo vV = 25023,3 cm .

Fara um mol 2 densidade sera

135,432

B e 2 2 - B
id 25022, 3 7 d_ G, 008451 gsom

Parz wuma pressic de 1,0 atm Lteremos

1,0 =V = 1,0 » 82,087 x 335,85 & logo Vo= 27123.0 e,

Fara um mol 2 densidade sera

A 169, G L 3
3 mrles, 0 v =

42 Cosficlientes da equacic de Antoins
Estes coelicientes {foram oblidos a partir de uma regressio
exponencial partindo-se dos diversos dadeos coletados sobre a pressio

de wvapor para diferentes pontos

4.1 — SIHO]
B

in P = 10,8688 ~ T em graus absolulos ﬁx= atm.
%

1
4 ’



APENDICE 1 -~ DADOR FiISICOS DOS COMPORTOSR e & 7 -

4.2 - 5Idl
&

1452, 201
T - 13,922 ’

in ﬁzw 8,048 - T em graus absocluios e ﬁzm atm.

By Coeficientess de atividades »

Oz coeficientes de atividade =3¢ uvitilizados para compensar
desvios existentes no afastamenic do comporitamentoc ndoc-ideal nas
relagBes de eguilibric de uma misturaz muliicomponente. Existem
diversos procedimentos para calculo e compensagdo desies desvios,
cada gual envolvendo deisrminadas consideracfes = proprisdades dos
compostos. Para aplicagcio neste itrabalho optou-se pela wiilizacdo
clas relacBes de van Laar [Van Winckle,1883] qus . para uma misiura

binaria 3o dadas por

B A B
EKlrm}) = » Tflﬁyé} =

2
{ & + L wzeooe D }
]

e

T = temperatura do estigioc, =K

» = fracBc molar liguids do components 1 na misiura
» = fragio molar liguida do componente Z na mistura

s coeficientes & = B podem ser oblidas a paritir dos dados

relaciocnados com © ponto critico do sistema
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s b o5 aﬂ,S z
A = i i - 1 i 2
B © 2 { B
z 1 z
com o5 valores de a e bi sendo dados por
R Te, . 27CR Te >° . i
-1 i -
bL = FE fl.mol 7] » a8, T eI P {17 atm. mol 73
v L
Rk = constanie dos gases, igual a 0,082 , 1.atm. molTt T
Te = iLemperatura critica do compostio i, = K
i
Fe = pressio critice do composte i, alm

Fara os composios considerados. o SiHClg e o 50l , tem—-se o=
4

seguintes valores para o ponio ariitico

LOMPOSRTO j PRESSAC (ATM. ) i TEMPERATIIRSG <P
- z
SEL 40,5 470,15
SIcl a7 4 8506, G5

Os wvalores dos pardmeiros a o b serioc dados por
. ;

0,082 x 478,15 i s
= : ? = S 1 mol
: & % 406 G, 1=c e

z
=7 iy = = T > - N s
a = CO.082 x 478,19 . 15,0408 1%atm. mol ®

4 G4 x 40,5
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G, 082 « B0G,85

. - %
P = 8w 57,1

= 0,14008 1.mol

=7 (0,082 x S506,050°

. . o Z . =E
ai = L TS = 18,8802 1 atm. mol

LY

O parimetros da egquacgio de atividade serio

_owre2s —
& - Qm = 9,85?'; N
o,% 0,5 z
. L,120 16,044 12,685 _ - ~
B = 5 o8 '{ 5,180 5,140 }‘ = 4,300508
resultando para os cosfliclientes de atividade
4, BOOS50E 20, 50305

Tiny = Tirny =
1 z

2 ¥
{ 1o+ O,8EBVI( x ox )} $.8BE7L + { x_x }}
ER z 2

e,
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APENDICE 2 -~ CALCULC DOS INTERNOS DA COLUNA

17 Dados introduldrios

A coluna considerada € do Lipo placs perfurada. com verledouro.
O dados inicisis de projsio s53o dados na Tabela 1 a2 segulr e as
proprisdades dos compostos constam do Apéndice 1. 2 sequéncla de
ciicule segue of procedimenios indicados por Yan Winckls [Van
Winckle,l967] onde uma explicacico mals detalhada dos simbolos e
equacBes utilizadas pode ser sncontrada. A coluns celcoculads sers a
de alta-pureza, culos dados de regime constam do Apéndice F; &
sequéncia de cilculo para as oulTas duss ecolurnas utilizasdas neste
trabalho segue procedimrnto idénitico sendo desnecessaric  siua
apresentagio.

Cerfic calculados simultansamenie dois estégios, um no Lops e
cuULTre na bDase da oolunz, respondends assim pelos dols ponbios Com
malior walor diferencial de iLemperatura e Dpressio. O walores
encontradoes para a2 base serfo considerados validos para a secEoe de
separagidc ; ©os do topo para a segido de retificacio. As foérmulas e
paginas referidas s50 relativas & referéncia citads [ Van

Winckle, 18877

O projeto dos internos de uma coluna de destilagdo constitul
procedimenio bastanie especifico [ susa apresentagio neste Apdndice

se justifics pelas informag@es que adiciona ac Capitulo 2 e Lambén
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pela ilustracio dos diversos procedimenios empiricos,

correlacBes heuristlicas relativas 2 medelagem do processo.

.

aproxi magcSes &

Tabela 1 — Dados iniciais de projelo da coluna
DADOSE DE PROJETO TOPO BASE
. PRESSAO, PSIA : 20,0 30,6
. TEMPERATURA , °F 8%, 00 195,062
. TENSAG SUPERF. O, BYNA-OM 16,00 18,00
. DENS. LIGUIDO, LB/ Pas 81,05 87,70
L REMNS . YAPOR 1.B~FPes [o I 3] 0,3
CREFLUMO INTERNG, L7V o, GED 2,43
CWAPOR O MAXIMOG, LBASH TGO, 25 TIPS, S0
S ERIGUIDOD MAMIMO, LBSH 47278 .00 8% 4 4, O30
L VAPOR MAXIMO(GV),Pes /8 5,89 5.5z
SR IRUIIDO M&XIMO,P@$3/S Lo IR &5 ¥ =g o, DRSS
LCRIQUIDO MANIMO(GL)) ,GFPM P LRTE £ 2,078
LCESPACAMENTO ENTRE OF

ESTAGIOR  Pes 1, o0 2 D

Z. Hamselro da coluna

Baseado na condicio de B8B0Y médximo de alagamento (U"flooding™s,
z &

mem respingadours {0 Ysplash bBaffle™ s,

igual 2 A = A = A ~ A
Py » D

>

2.1, Caloulo do Tator de capacidads F
P F

—Topo

& ares altiva da coluns

para as duas soodSes da coluns,

~Haoe
(oy .
LA

sera
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}0 %

_ 0,323
Pr = 0,825 {W
P o= O,0308
g
Levando-se ostes

Winckie, 10877,

o valor de F
Ll

Poo= G,280
o

valores na

o5
= O, 280 : _
P = 0,0742
figura 13.21., pag. BlzZ  [Van

Juntamente com o espagamento sntre os pratos obism-se

F = 0,260

Efetuando-se agora 2 corregio do falor de capacidade pela
equagioe 13.25 da . =258
o i3 .2 o 3,2
Fleorr = Fo { 26,0 } P eom T T { 26,0 }
G,2 0,2
: 16,0 : 18.0 ’
P = . -{’_—————’ = ) {—-————-—-—-——’
Pc‘ :}ccw? G, 280 =0, 0 C?c :}corr G, 250 20,0
L 2 L J
{FP 3 = 0,268 P D = 0, 255
[ el s o LOorr
E necessarioc calcular-se a velocidade do vapor em pés-s
ol & 0,5 £ @ L%
U = { L v } U =p f_T v }
VN < e, W I =
<3, %% . o5
“ SR oY = ’ 7, - 23&5’5
U =0, 268 =1, 85 }3;33 =0, 268 87,70 -0
IR LT L2 pv
7 w421 pénss UVN = 3,818 pésog
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Para ums condicio de BOX de alagamento a

G o
y-3 = W : A - v
N U 0/as » U L6, 80
W N
A = 5,800 A = 5,518
N LA, El0th. 8y - N L3, Bl ey

- - .z » z
AN 1,75 peés AN = 1,81 pés

Vamos considerar a area do vertitedouro igual a 1710 do valor da

area livre para a passagem do vapor, A . Fortantio, AD = 0,1 &M. A

Lrea total sers

A = C1,75-0,90 = 1,044 pés® A= C1,81.0,00 = 2,01 pés®
O walor Fate gdi Amelro F coluna, pmara a% duas segles
consideradas
ﬁ?ﬂ:gi}z A_F?Dz
4 T4

|
[
4

o

z
D = { 4 x§2,01® }

0= 1,800 pés

Dada & CEguUena diferenga existents feTmbs dois didmeiros

calouladoes vawmos adotar um valor dnico igual a 1,800 pés para toda &

coluna. B necessario entfo verificar se, para o dismelro escolhido,
o percentual de zlagamentce da coluna nZo ullrapassa o valor maximno

sdotado de BOX, para a pior condigio de opsracio
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o Q _ 5,80 . @y _ s,m2
" E i A 4,5 x 1,51 o (5] £ =, 852 = 4, a0
M M - £ N
Fo= 70,1 % Poo= 80,0 %
¥ L

A coluna estéd opsrandc em regiic segura. A nova area £ A
2,011 pész, A Ares atlva sers AA = A - Aﬁ Tornecendo QA = 1,8080. MNo
tocante & ecolha de sua geomeiria interna o malrs recomendado para a
faixa de vazdo escolhida & do Lipo "cross-~flow” . Para este tipo o
valior recomendade para a espessura do pratoe (Tabela 14.8, p. B85 &
de #1Z gage. correspondends a tP= C,0828 pol. O didmeiro do furo
assuml do sers de dh = 18 pol , ou seja,. dh = 0,125 pol .Pela Tabesls
i4.2, p. V2 wvé-ss qgue o valor percentual da area perfurada da
coluns € ds ordem de 8% , correspondendo a O,1206 pés?

Calcula-se agora o valor de P, a distancia sntre o centro das
perfuractes. em polegadas, ULilizando—-se a Labela 14.2., p 586, pars
o wvalor percentusl da arez perfurads da coliuna, oblém-se 2 relagdo
p/d% = 3, correspondends a  um di Amsiro de um pé. Conf orme
recomendado na mesme Tabela, mulitiplica—-se p por 32, obtendo  um

wvalor de 7.88, supondo-se uma distribuicfo triangular. Sendo P o= pox

.

¥y

A aslturs g veritedouro, no. sera selscionads igual a uma
poliegada. A aresz do sscoadourc {0 Vdowncomer D serid considerada oomo
sendo da ordem de 110 da aresz total da coluna. Para esia relacio
verifica-se, pela Tabela 14.10C, p. B89, 1 T = 00,7267 & portanic o

comprimento do verledours & igual

o
h

= $,7an? 00D 23 = 0,7287Y O 1.5800 > = 1,103
Sl Est e

§ot
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1 = 13,82 polegeadas
k"4

3. Calculo do arraste da coluna

Calculou—-se, no inicic, gue Pyz 00,0306 & 00,0742 para o Lopo & a
base da coluna, respecltivamenie. Para estes valores uliliza-se
figura 13.26., p.

2
538 gue fornesce

L G, 0% V= o, 04
valores estes basitante inferiores a 10%, gque £ o wvaler maxino
recomendado para projetc. No tocante ao arraste, portanto, a coluns
estd opesrando om reagi o segura.

4% Queds de PressEo

A Tormula de Francis € dada por

QL
h = 0,48 F {W}
el L N

7 valor

seré fornecido pela Tig 127 . p BOB com o
ot
Qi
valor de P Fortanto
A T B
ok
Q P
1. _ 7,271 Q; - 12,07= _
. 2.5 caa e BT - z.5 i e 2.
i 0D £1,1832 {100 {1,163
et L
QL QL
S e T 4.8 — = &, 276
ST c1 3F°
T k4
Fara 1L~ D = 0,787 obtem-se, pela {igura
T

[N
[N
3

‘:Cf

]
o

€0
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F = 1,04 Fo= 1,08
W w

4

Calcula-se entio a altura do liquide sobre o vertedouro pela

Fevrmuala de Francis

O 250505 605
7,271 12,073
_ - e - T
hmw_O,éai;,Qéb{ e } hbv O,48C1,063{13993 }
h o= 0,3283 polegadas howﬁ 0, 482 polegadas

peg

A zltura do vertedourco., nos dols casos, £ igual a 1 polegada. E

necessaric caiculsr agora a perda na coluna dagua necessari &

superagao da Lensdo superficial do liguids e evitar o borbul hamsnio.

Fela eguacio 1322, o 52t

. O.04 o , 3.04 o

ha<= a e 7 tai

PL n QL [
= CL,04 » 0,18 "= C.04 = 0,18
o 21,95 « 0,125 o B7,70 x {5,128

o= 0,062 h = 0,068

o o
Cajcula-se agora h » & gueda de pressic ocorrespondentse &

Ll

pasgagen e vapor alraves das pesriuracdes. Pela esguagdo 1318, p.5lo

zete fator sera dado por

U z
no= 0,186 v {; i }

E oritanto necessiario avaliar O & L . A avaliackEo de C oole
o . o o P
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gser feita a partir da figurae 13.18., p. 321 usando & relagdo enirs a
frea perfurads do estigioc & a drea ativa . Como esta relaclo & igual
2 0,8 obLlem-se na figura C@& 0,73, pars uma relacBoc sesnbre a
sEpessura do pralo e o didmetro da perfuracio = O,0825.0,188 = 0,86,
O valor de Uh pode ser enconbtrado a partir das equacBes existenies

na pagine 523

e

G

U = hd
Fy Ca ~ A D x 0,860
T ol
5. 89 oL, ol
i = H =
Y T TITEOS S % 0,80 Y, 1,808 5 = 0,60
Ub = T4,.288 pés-s 1% = BG, 85 péssg
Tem—se . portanio gues
o = o1ms 233 [ B4,28 Y b= o.ims 039 [50.85 1°
s ’ 821 .5 &, 73 K ’ 87,701 0,73
hﬂ = 4,13 polegadas hﬂ = 3,497 polegadas
Calcula-se agora o fator de aeracic (7 . Para iste € preciso
- . . P - L3 . 5 L .
calocular a expressiso F = U (- » onde U & a velocldade do
RS- WA % W A
VARDOT
[ &o.% — .5
_ =, 88 ’ - 5,5 y
Foa = 1,085 {0’33‘} Foua © 1,088 {G’gg}
F = 2,410 F = 3,18
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Levands esies valores na figura 13,156 verificse-se que s8o multo
wlevados, Portanico a abertura escolhida, 6%, estd muitc peguens =
consequentements a velocidade do wvapor estd muilo elevada. Vamos
aumentar a absrtura para 10% , © gue fornece uma ares perfurada de
O,181 pész. Este wvalor vai alierar o espagamenioc enire oz furos, a

-

ser visito posteriormente. Com isto o valor de U val ser alterado
i ol

Dara
5,88 5.518
U o= . U= —
r L1.800 5 » 0,10 h £1.809 5 = 0,10
U% = 32,54 pés-s Uh = 30,80 pés-s
Fecalculando-se ho
©,33 { 32,54 |° 0,30 [ 30,50 17
Po T OH1ES 81?%{ .73 } B, = 0,180 a?,?o{ 0,73 }
hg = 1,48 polegadas hﬁ = 1,44 polegadas
Com rsto o valor de © ST
VA
_ 22,54 [ .. o5 = . 36,80 [ o o°
WA 1, e T va i, OESN :
F = 1.,88 Foa = 1.90
T W A
Levando—se esies valores na figura 216 ., oblem-se o5 valores
e 3

£ o= 0,8 = 0,8
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A queda de press3o total na coluna seré dada por

A = ffilh + n 2 + h.+ h
HT W L3 O oF
éHT =0,560 1,0+0,3283 D+1,48+0, 062
A = 2,33 polegadas

HT

SE

4. Chegue do "wesp point

Na figura 13,22, para
h + h = 1,3&8%
T Lol g
obhtem-se
N + h = O 40
o

¥ =2 L{h + h 2 +h_ + bh
MHT W f=34 Le o
ﬁHT =0,60 1,0+0,482 5+1,44+0,085
éHT = 2,38 polegadas

h + h = 1,462

W L%

B+ nh = 0,45
o o

valores estes bastante inferiores aos encontrados para o projsto da

coluna que fToram respeciivamente,

FPortanioc ambas as zecBes estic abaixe do limite & operarioc

Seguranga.

. Liguido retido nio sscoadouro

O liguido retido no sscoadouro

H =1 A + B+ R
j» HT ' o
Seja a2 altura de escoamsnto
sob o escoadours igual 2 i.285
polegadas. A Aresn sob o escoadours

sera entio dada por

Bk = 1,842 & h_+h =
o o o o

1,508,

[ ek £

sera dado por

+ h o+ ASZ ] w 17

<

e 4, 25
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1,25 x 13.83
AR 144

com A = 0,008 pés®
Ap

4 perda hidraulica no escoadouro seréd dada por

£y

Q z
hy = 0,08 { 160 A&, }

’ 2
o 7,271
hy = 0.03 { 100 » 0,008 }

hﬂ = O, 0168 polegadas
Hﬁ = &,2 polegadas, pars

@ = 172

Q. 2
iy = 0,03 { 100 A, }

A
L 12,072
h, = 0,03 { 150 % . 0us }

R o= 05,0485
I

HE = £,8 polegadas. para
¢ = 1-2

A zliura de borbulhamenits, para as duas secles da cooluna,

inferior ao espagamenio adoltado enire o esliagics indicando gque

coluna estéd operando em bases sSsguras

&, Tempo de residéncias do ligquideo no eScoadours

O limite minime recomendado,

&

&

para a coluna considerada, & da

ordem de 2 s, O Ltempo de residéncia sera dado por

T = . H ' SR
, ©m pes

- 0.2011 «0,55
“r O, 0259
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T% = 5,58 segundos Tk = 4,11 segundos

2

O valor obtido estid acima do limite wminime recomendado e portanto

a coluna satisfaz plenamente. :
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1.- Avaliacio do Jacoblano da Coluna de Destilacso

O jacobiano da coluna serad calculado a partir das eguagSes

dindmicas dos balangos da coluna { capitule 23 com a considesragdo
gue as vardes s8o constantes em relagdc as composi¢les. Esta
formalagfa & muitas vezes referida como " Matriz dog Coeficisntes”

pois embora se assemelhe bastante a0 Jacobianoc da coluna £, na

rezlidade, uma sproximacio do mesmo.

Lembrande que as {racfes =m {ase vapor podem ser exXpressas,

para um eztagic generico & um composto 1 por vy = Ko
L i, L Tyl

obhtem—-se

12 Base da ocoluna

g :%‘“1
g = =1 D - (WU }{ ¥ - i }
& x ] ] B B B

B
& N & fi

= {-L » U D =0, ¥ 3= 2

& x Li B é& 7

% 4

=2 Estagio gensrico ale o estagio de alimeniagio
&

3 - y un ¥
& ¢ [ d} kri,t

i3
& f

”1 = —~ ¥V o Uk - (L /i'“}wib’/i}}{&’ mi}
a2 i3 1 3% E 3 3 3.t

W
X
3
"y
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2> Estagioc de alimentaco

= (¥ o Ul K .
-1 J t,i

@

= - LV U3 - (L ~ U -V~ U}{ K- 1}
-4 J g i b i

ERS

= L. U o
s i

42 Estégioc acima da alimentacHo

= -V U2 - CL ~ U -0V~ U}{K —1}
11 3 141 3 3 ] i

= {L. -~ U 3
i

L.

Topo da coluna

J=-3 3 Lk WP S
= =V U - (R U -0V S U’}{%{ —-ij;
I3 2 z 1 1 1t

~(F »~ 113
L 3

1y
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2. Dados de regime das trés colunas £ 1, 2 = 33,

DADOS COLUNA 4 COLUNA 2 SOLUNA 3
«

. ESTAGIOS z4 Zz7 a2
CALIMENTAGAC iz i3 L7

L REFLUXOD(M N3 OO , O 1200, 8 13000 , 0
CDESTILADBO (M~ N BOOG, O go00, O BOOC , O

. BASE (M- h ZOCO, O 2000 ,0 2OOO , O
CALIMENT. (Mo ' 2000 O s O000G, 0 10000 O
.08<M¢al/h> 105,58 £27, 188 i48,72
,Qc<Mcai/h} 104,80 125, S50 148,08
CDIAMETRO( om 48,77 &8, 7r E ¥ S« Fo

L COMEP, VERT. {om: 8% ,88 5,98 4G, 51
LALTIIIRA VERT. (¢owm: Z , % Z .54 3.81%
STIFO PLACA PERF. PLADA PERFE. PLACGA PERF.
.EFICIENCIA L,.0 £, 0 g, 0
CPRESSATG (o tm? ER i, € i ,0

.EEBEP. ESTAGIOS(om B8, 0 BO, O
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