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RESUMO

A sintese de controladores representa uma importante vertente dos
desenvolvimentos atuais no campo da pesquisa académica e industrial. Um controlador
bem projetado pode significar sucesso no que se refere aos objetivos de produgdo, sendo
gerados materiais com as especificacOes desejadas e proporcionando que o sistema opere
sob certas restricoes, levando em consideracdo aspectos relativos a operabilidade,
seguranca e minimizagdo de residuos. Para tanto, sabe-se que as etapas de modelagem sao
fundamentais para a delineacdo de estratégias de controle. No entanto, a obtencdo de
representacdes matemadticas precisas €, a0 mesmo tempo, aplicdveis para controle da
maioria dos processos de interesse da engenharia quimica € uma tarefa drdua, devido a
presenca de comportamentos dindmicos nao lineares e variantes ao longo do espaco e do
tempo. Deste modo, busca-se a obtencio de modelos mais simples, porém dotados da
imprescindivel representatividade inerente aos sistemas de produgdo, a fim de serem
projetadas estruturas de controle adequadas para cada necessidade especifica.

Este trabalho enfoca o desenvolvimento de um controlador hibrido preditivo
baseado em modelos nebulosos (fuzzy) tipo Takagi-Sugeno para processos de
polimerizagdo, os quais apresentam dindmicas altamente complexas e de dificil modelagem
matematica, dificultando assim a aplicacdo de metodologias convencionais de controle.
Foram considerados dois casos de estudo para andlise de desempenho do controlador
proposto: o processo de copolimeriza¢do em solucdo do metacrilato de metila e acetato de
vinila, e a copolimerizacdo industrial do eteno/l1-buteno com catalisador Ziegler-Natta
solivel. Os modelos fenomenol6gicos de ambos os processos ja se encontram descritos na
literatura, sendo considerados como plantas virtuais para geracdo de dados dinamicos e
implementacdo do controlador. A partir de simulacdes computacionais, os modelos
dinamicos nebulosos funcionais foram construidos — os quais demonstraram excelentes
capacidades para predicao das saidas dos processos como uma funcdo dos dados dinamicos
de entrada — sendo, posteriormente, inseridos na estrutura interna do controle preditivo
DMC (Dynamic Matrix Control). A escolha do controlador DMC como base para o
desenvolvimento da estrutura proposta deve-se ao fato de sua notdria aplicabilidade
industrial, aliada a simplicidade de projeto e execu¢do, além de possibilitar a incorporagao
de restricdes nas varidveis controladas e manipuladas. Por fim, foram comparados os
desempenhos entre os controladores hibrido e DMC convencional para os problemas
regulatério e servo, fornecendo resultados satisfatérios em ambas as situagdes. Isto
demonstra o alto potencial do algoritmo proposto para o controle de sistemas ndo lineares.

Palavras-chave: Controle Preditivo Baseado em Modelo, Modelagem Nebulosa,
Identificacdo de Sistemas, Copolimerizagao.
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ABSTRACT

Controller synthesis represents an important slope of recent development in the
field of academic and industry research. A well-projected controller may express the
success in reference to the aim of production, and it also creates materials with desirable
specification and it allows that the system operates under certain restrictions, considering
aspects related to operability, safety and minimization of residue. Then, it’s known that
modeling stage is fundamental to delineation of controller strategies. However, the
obtaining of precise and applicable mathematical representation to control most of relevant
process in chemist engineering is an arduous task, because of the presence of nonlinear
dynamic behavior and space-time variation. Therefore, it searches obtaining of simplier
models, but gifted of essential representativity inherent to production system, because of
this suitable control structure to each specific necessity projected.

This work focus on the development of predictive hybrid controller based on
fuzzy models, type Takagi-Sugeno, to process of copolymerization, that present high
complex dynamic and hard mathematical modeling, what is also difficult to apply
conventional methodologies of control. Two study cases that present analyze of purpose
controller were considered: the process of copolymerization in solution of methyl
methacrylate and vinyl acetate, and industry copolymerization of ethene/l1-butene with
Ziegler-Natta catalyzation. The phenomenologic models of the two processes have already
described in relevant literature, and they are considered as virtual plants to create dynamic
data and controller implementation. Based on computer simulation, functional dynamic
fuzzy models were made — they demonstrate excellent capacity to output prediction in
process as a function of input dynamic data — and they are, subsequently, inserted in an
internal structure of DMC (Dynamic Matrix Control) predictive control. The choice of
DMC controller as the base to development of proposal structure is responsible to the fact
of its well-known industry applicability, allied to simplicity of the project and execution,
beyond it makes possible the incorporation of restrictions in controlled and manipulated
variables. Finally, the performance between hybrid controller and conventional DMC to
regulatory and servo problems were compared, and it supplies satisfactory results in both
situation. It demonstrates high potential of propose algorithm to control nonlinear system.

Keywords: Model Based Predictive Control, Fuzzy Dynamic Modeling, Systems
Identification, Copolymerization.
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NOMENCLATURA

Lista de Simbolos

>

CAT

cC

cCD

CD
C_H,
M
CO-CAT

: Radical livre;

: Operador de composic¢ao;

: Pardmetro da funcdo conseqiiente da base de regras do modelo nebuloso
referente a varidvel manuipulada, elemento da matriz dindmica para o
controlador DMC, constante empirica para o cdlculo da viscosidade;

: Conjunto nebuloso A, conjunto nebuloso para os termos antecedentes das
regras do modelo nebuloso, fun¢do de pertinéncia referente a varidvel
manipulada, mondmero A, fator de freqii€ncia (constante de Arrhenius), drea
da secdo transversal, varidvel intermedidria no cdlculo da derivada da
densidade da mistura;

: Matriz dinamica para o controlador DMC;

. Azobisisobutironitrila;

: Coeficiente de resposta para o procedimento de geracdo do modelo de
convolugdo, parametro da funcio conseqiiente da base de regras do modelo
nebuloso referente a varidvel controlada, constante empirica para o cdlculo
da viscosidade;

: Vazdo massica;

: Conjunto cléssico, conjunto nebuloso B, conjunto nebuloso para o termo
conseqiiente da regra do modelo nebuloso, funcdo de pertinéncia referente a
variavel controlada, mondmero B, variavel intermedidria no célculo da
distriuicdo de peso molecular;

: Matriz dos coeficientes de resposta para o procedimento de geracdo do

modelo de convolucao;

: Centro da funcdo de pertinéncia Gaussiana, operador de complemento
nebuloso, varidvel intermedidria no cdlculo da distribuicdo de peso
molecular;

: Conjunto nebuloso C, componente especifico, calor especifico, catalisador,
espécie catalitica;

: Catalisador;

: Co-catalisador;

: Co-catalisador desativado;

: Espécie catalitica desativada;

: Concentragdo de hidrogénio na alimentacdo principal;

: Concentragdo de co-mondmero;

: Co-catalisador;

: Distancia entre os centros de grupo para o método do agrupamento
subtrativo;

: Conjunto nebuloso D, coeficientes constantes de mistura;
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Rot

: Vetor de erros para o método dos minimos quadrados, energia de ativacao;

: Vetor de devios para o algoritmo DMC;

: Espécie ativa;

: Funcdo conseqiiente da base de regras do modelo nebuloso, fator de
supressdo para os controladores DMC e hibrido, fun¢do genérica, varidvel
intermedidria no cdlculo dos momentos do polimero “vivo™;

: Vazdo massica;

: Vazdo molar, vazdo lateral, variavel intermediaria no cédlculo da derivada
da densidade da mistura;

: Regra sintética, vazdo mdssica, taxa de produgao;

: Entalpia;

: Hidrogénio;

: Operador de implicacdo, iniciador, matriz identidade, impureza;

: Constante cinética, instante de tempo;

: Varidvel intermedidria para o célculo das concentragdes totais de radicais
livres no reator;

: Varidvel intermedidria no célculo da distribuicdo de peso molecular,
comprimento total do reator PFR;

: Numero de instantes de tempo discretos, varidvel manipulada;

: Regra semantica, peso molecular, mondmero, massa;

: m-dinitrobenzeno;

: Metacrilato de metila;

: Nimero de dados provenientes do processo para treinamento do modelo
nebuloso, instante de amostragem;

: Dimensdo de um deteminado espago, numero de zonas do CSTR-NI;

: Horizonte de controle para os controladores DMC e hibrido;

: Horizonte de predicao para os controladores DMC e hibrido;

: Horizonte de convolugdo para o controlador DMC;

: Numero de sitios ativos;

: Ndmero de entradas do modelo nebuloso referentes a varidvel manipulada;

: Numero de entradas do modelo nebuloso referentes a variavel controlada;

: Ndmero de mondmeros do tipo 1;

: Proposicdao definida no conjunto nebuloso A, potencial de dados para o
método do agrupamento subtrativo, polimero, polimero ‘“vivo” com o
mondmero 1 como molécula ativa;

: Polidispersao;

: Peso molecular;

: Percentagem em peso;

: Ndmero de mondmeros do tipo 2;

: Proposicdo definida no conjunto nebuloso B, vazido volumétrica, polimero
“vivo” com o mondmero 2 como molécula ativa;

: Ndmero de regras do modelo nebuloso, raio que define uma zona de
vizinhanga para o método do agrupamento subtrativo, razdo de reatividade,
taxa de reacao;

: Vazao massica;

: Relacdo nebulosa, constante universal dos gases, taxa de reacdo;

: Rotag@o do agitador do CSTR-NI;

- Area superficial, solvente;
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: Tempo;

: Tempo;

: Conjunto de valores lingiiisticos, Temperatura, agente de transferéncia de
cadeia;

: Entrada do modelo nebuloso referente a varidvel manipulada;

: Coeficiente global de transferéncia de calor, polimero;

: Critério de custo para o método dos minimos quadrados, volume, varidvel
intermedidria no cdlculo da distribuicao de peso molecular;

: Acetato de vinila;

: Fragdo do componente puro;

: Vazao massica;

: Relacdo nebulosa, taxa de produgdo;

: Vazao volumétrica;

. Elemento do universo de discurso X, variavel de entrada, elemento do
conjunto nebuloso da parte antecedente da base de regras, varidvel
intermedidria no calculo da distribui¢do de peso molecular, conversio;

: Universo de discurso;

: Elemento do universo de discurso Y, variavel de saida, varidvel controlada,
funcdo conseqiiente da base de regras do modelo nebuloso, fracdo molar,
entrada do modelo nebuloso referente a variavel controlada;

: Saida predita pelo modelo nebuloso;
: Saida predita em varidvel desvio;

: Universo de discurso, vetor de dados de saida do processo para o método
dos mimos quadrados, fragdo molar;

: Elemento do universo de discurso Z, coordenada axial, comprimento do
reator PFR;

: Universo de discurso, inibidor.

Lista de Simbolos Gregos

a

C‘ODQ,I

S I M

: Parametro do método do agrupamento subtrativo, parametro de trajetdria
para os controladores DMC e hibrido, varidvel intermedidria no cédlculo da
distribuicdo de peso molecular, constante empirica para o cédlculo do MI,
constante empirica para o cdlculo do SE, constante empirica para o calculo
da densidade;

: Parametro do método do agrupamento subtrativo, varidvel intermedidria
para o célculo das concentragdes totais de radicais livres no reator, constante
empirica para o cdlculo do MI, constante empirica para o cdlculo do SE,
constante empirica para o cdlculo da densidade;

: Constante empirica para o célculo da densidade;

: Intervalo de variagdo;

: Erro para o método dos minimos quadrados, eficiéncia do iniciador,
constante empirica para o cdlculo da densidade;

: Pardmetro do método do agrupamento subtrativo;
: Pardmetro do método do agrupamento subtrativo;

: Matriz do vetor de dados para o método dos minimos quadrados;
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: Varidvel intermedidria no célculo da distribuicdo de peso molecular,
constante empirica para o cdlculo do SE, constante empirica para o cdlculo
da densidade;

: Pardmetro do método do agrupamento subtrativo;

: Variavel intermediaria no calculo da derivada da densidade da mistura;
: Fun¢do de pertinéncia para um conjunto cldssico, concentracio molar de
monomero no polimero, momento do polimero “morto”;
: Funcdo de pertinéncia para um conjunto nebuloso, viscosidade,
momento do polimero “vivo”;
: Velocidade de escoamento de um elemento de fluido no reator PFR;
: Vetor de parametros das funcdes conseqiientes do modelo nebuloso para o
método dos minimos quadrados, tempo de residéncia;
: Densidade, densidade do polimero s6lido, massa especifica;
: Desvio padrdo da funcao de pertinéncia Gaussiana;
: Funcao temporal;
: Vetor de dados para o método dos minimos quadrados, taxa de purga;
: Momento da distribuicao de peso molecular.

Lista de Subscritos

oA

TRAAANANAOTITIEIN~NTO % o

ww\g

N..\)m

IC

Icc

: Radical livre;

: Catalisador ou espécie ativa;

: Instante inicial, tempo zero;

: Condicao inicial, ordem do momento, termo independente da agitacdo;
: Tipo do mondmero;

: Tipo do mondmero;

: Pardmetro a do método do agrupamento subtrativo, mondmero A;

: Conjunto nebuloso A;

: Parametro B do método do agrupamento subtrativo, mondmero B;

: Conjunto cléssico, conjunto nebuloso B;

: Terminagdo por acoplamento, componente genérico;

: Catalisador, espécie catalitica;

: Co-catalisador;

: Espécie catalitica desativada;

: Malha fechada;

: Termina¢do por desproporcionamento, desativagao;

: Entrada do processo;

: Espécie ativa;

: Instante final, alimentacdo do reator, ativacao, transferéncia;

: Vazao lateral;

: Tanque de armazenamento, entrada do modelo nebuloso referente a
varidvel controlada, hidrogénio;

: Hidrogénio;

: Antecedente para cada regra do modelo nebuloso, varidvel de entrada, valor
instantaneo, iniciador, inicia¢do, componente especifico;

: Impureza no catalisador ou na espécie ativa;

: Impureza no co-catalisador;
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: Regra do modelo nebuloso, jaqueta de resfriamento do reator, entrada do
modelo nebuloso referente a varidvel manipulada, nimero de unidades do
mondmero 1;
: Regra do modelo nebuloso, k-ésimo dado, instante de tempo, componente
especifico, nimero de unidades do monoémero 2;
: Ordem do momento do polimero “vivo” em relagdo ao mondmero tipo 1;
: Ndmero de antcedentes para cada regra do modelo nebuloso;
: Ndmero de unidades do mondmero B na cadeia polimérica, mondmero,
ordem do momento do polimero “morto” em relagdo ao mondmero tipo 1,
ordem do momento do polimero “vivo” em relagdo ao mondmero tipo 2;
: MonOmero;
: Valor minimo;
: Numero de conjuntos nebulosos, nimero de unidades do mondmero A na
cadeia polimérica, propriedade média numérica do polimero, tipo de sitio
ativo, numero do sitio ativo, ordem do momento do polimero “morto” em
relacdo ao mondmero tipo 2;
: Valor inicial;
: Malha aberta;
: Polimero, propagacdo, nimero de mondmeros do tipo 1, polimero “vivo”
terminado pelo mondmero tipo 1;

Nimero de mondmeros do tipo 2, polimero “vivo” terminado pelo
mondmero tipo 2;
: Reator, zona do reator CSTR-NI, elemento de fluido;
: Relacdo nebulosa;
: Rotacdo do agitador do CSTR-NI;
: Solvente, separador, saida do processo;
: Agente de transferéncia de cadeia, terminaco;
: Temperatura;
: Polimero;
: Propriedade média ponderal do polimero;
: Transferéncia de cadeia;
: Variavel de saida;
: Inibidor, inibicao.

Lista de Sobrescritos

*

Q N~ >

atual

cc

: Valor médio;

: Radical livre;

: Centro de grupo para o método do agrupamento subtrativo, catalisador ou
espécie ativa;

: Valor 6timo;

: Tipo do mondmero;
: Tipo do mondmero;
: MonOmero A;

: Valor presente;

: Mondmero B;

: Co-catalisador;

: Valor desejado;
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max
medida
min

new
old
pred

set

: Transferéncia;

: Hidrogénio;

: Regra do modelo nebuloso;

: Regra do modelo nebuloso;

: Ordem do momento do polimero “vivo” em relagdao ao mondmero tipo 1;

: Ordem do momento do polimero “morto” em relacio ao mondmero tipo 1,
ordem do momento do polimero “vivo” em relagdo ao mondmero tipo 2;

: Limite superior;

: Valor medido;

: Limite inferior;

: Numero de dados provenientes do processo, ordem do momento do
polimero “morto” em relagdo ao mondmero tipo 2;

: Mudangas futuras;

: Ordem de reagdo, valor padrao;

: Mudangas passadas;

: Polimero;

: Valor predito;

: Numero de regras do modelo nebuloso;

: Setpoint,

: Matriz transposta.

Outros Simbolos

[] : Concentragao.
Abreviaturas
ATR-FT-IR : Attenuated Total Reflectance Fourier Transform Infrared,
CSTR : Continuous Stirred Tank Reactor;
DMC : Dynamic Matrix Control;
EDO : Equacdo Diferencial Ordindria;
FH-PID : fuzzy-hibrida-PID-feedback;
GA : Genetic Algorithm;
GPC : Generalized Predictive Control,
IAE : Integral of the Absolute value of the Error;
IMC . Internal Model Control,
LGPC : Linear Generalized Predictive Control,
LSODE : Livermore Solver of Ordinary Differential Equations;
MAC : Model Algorithmic Control,
MBPC : Model Based Predictive Control,
MI : Melt Index (Indice de Fluidez);
MISO : Multiple-Input / Single-Output,;
MPC : Model Predictive Control,
MWD : Molecular Weight Distribution;
NI : Nao Ideal;
NIR : Near-Infrared,
NLGPC : Non Linear Generalized Predictive Control,
NLMPC : Non Linear Model Predictive Control,
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NMBPC

PFR
PI
PID
PSD
RNA
SE
SISO
STC

: Nonlinear Model Based Predictive Control,

: Controlador Proporcional;

: Plug Flow Reactor;

: Controlador Proporcional-Integrativo;

: Controlador Proporcional-Integrativo-Derivativo;
: Particle Size Distribution;

: Rede Neural Artificial;

: Stress Exponent (Expoente de Tensao);

: Single-Input / Single-Output;

: Self Tuning Controller.
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I.1 INTRODUCAO E JUSTIFICATIVA

A geracdo de polimeros representa uma propor¢do bastante considerdvel da
producdo anual das industrias quimicas, sendo responsavel pelo grande crescimento desse
setor nos ultimos anos. Através dos processos de polimeriza¢io, pode-se obter uma enorme
diversidade de produtos de grande interesse industrial. Essas reagcdes geram materiais de
varios tipos com um vasto ramo de aplicagdes - desde plasticos, borrachas e moveis, até
tintas e medicamentos - de forma que vdrias tecnologias de sintese sdo desenvolvidas com
finalidades tecnoldgicas especificas; logo, cada polimero é produzido sob certas condi¢des
operacionais, que lhe atribuem, entre outras, propriedades fisicas, mecanicas, elétricas,

térmicas, Oticas, reoldgicas e/ou de processamento, desejadas em futuras utilizacdes.

As propriedades de uso final de um polimero dependem de varios fatores, tais
como distribuicdes de peso molecular e de comprimento de cadeia (FORTUNY, 2004).
Embora a estrutura quimica de um determinado polimero seja a mesma, pesos moleculares
e comprimentos de cadeia diferentes originam polimeros com caracteristicas dispares.
Assim, € de fundamental importancia entender como esses e outros atributos influenciam
nas propriedades finais do polimero, de modo a ser projetado um sistema de controle
eficiente para os objetivos desejados. Uma maneira rdpida e de baixo custo para obter essas
informacdes € através da utilizacdo de modelos matematicos. E importante enfatizar que, ao
se executar a modelagem de um processo, deve-se atentar para a distin¢cdo entre modelo e
sistema, ou seja, o modelo desenvolvido deve ser uma representagdo adequada do processo,

mas nao o é necessariamente (MARLIN, 1995).

Entretanto, o comportamento dinamico dos processos poliméricos é extremamente
complexo, sendo caracterizado por intensas ndo linearidades (ROFFEL, CHIN, 1991),
dificultando consideravelmente a obten¢do de representacdes deterministicas precisas, as
quais sdo aplicadas diretamente em estratégias convencionais de controle e sdo
provenientes dos balancos de massa, energia e quantidade de movimento. Vale ressaltar a
grande dificuldade na utilizacdo desses modelos em tempo real devido a complexidade de
resolucdo, os quais sdo compostos por um conjunto de expressdes onde estdo presentes
equacgdes diferencias ordindrias, algébricas e, em determinadas circunstancias, equacoes
diferencias parciais. Assim, modelos mais simplificados sdo formulados, ocasionando,

conseqiientemente, restricoes em termos de representatividade, o que causa limitacOes
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quanto a coeréncia das informagdes fornecidas, influindo diretamente no sucesso das

estratégias de controle.

A importancia da utilizagdo de uma boa configuracdo de controle vai além do
desejo de obtencdo de produtos dentro de certa especificagdo, mas também engloba
questdes de seguranca, operabilidade, reducdo de custos e minimizacdo da geragcdo de
residuos e efluentes, de modo a evitar maiores danos ao meio ambiente. Desta forma, em
virtude do avango tecnoldgico crescente nos ultimos anos e da necessidade de producdo
cada vez mais precisa e eficiente, € marcante o aumento no nimero de trabalhos que
buscam representagdes mais exatas e estratégias de controle mais eficazes para tais
sistemas. Uma atencdo destacada estd direcionada a aplica¢es de técnicas de inteligéncia
artificial na modelagem de processos quimicos, especialmente as que se referem a
utilizacdo de redes neurais artificiais (RNAs). Todavia, a utilizagdo isolada das RNAs nao
possibilita acdes de controle, mas somente a obtencdo de modelos. Uma alternativa de
grande potencial que se encontra em ambito crescente € a utilizagdo de modelos nebulosos
(fuzzy), os quais s@o aplicados tanto no aspecto de modelagem, quanto de controle. Tais
representagdes se adequam de maneira interessante ao comportamento dos processos de
polimerizagao, por integrarem conceitos de incerteza e imprecis@o e incluirem defini¢des de
légica probabilistica; além disso, segundo Ross (2004), permitem a inclusdo de
informagdes do processo na formulacdo do modelo matematico, o que torna a alternativa de
grande interesse do ponto de vista operacional. A utilizacdo da légica nebulosa na
modelagem e no controle de processos simplifica, notavelmente, os procedimentos
realizados, possuindo os atrativos de minimizagdo no tempo de processamento e
simplicidade de implementagdo, aliando-se ao baixo custo e a facilidade de manuten¢do dos
equipamentos, ji que ndo é necessdrio um conhecimento dindmico detalhado do sistema

analisado, mas somente um conjunto de dados entrada/saida.

Analisando mais especificamente aspectos relacionados ao controle de processos,
¢ importante frisar que muitos dos algoritmos convencionais de controle ndo atendem, em
sua totalidade, as exigéncias cada vez mais especificas de plantas com alta eficiéncia,
especialmente no que se refere a qualidade do produto gerado. Destaca-se ainda que o
controlador deva ser capaz de atender as necessidades de producdo sem, contudo, violar
restricdes. Visando superar essas dificuldades, tem ocorrido, nos ultimos anos, um

crescimento considerdvel na aplicacdo de estratégias de controle avangado em processos de
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polimerizacdo devido as grandes complexidades presentes nesses sistemas, merecendo
destaque especial a utilizacdo das técnicas de controle preditivo baseadas em modelo,
conhecidas como MBPC (Model Based Predictive Control), as quais utilizam um modelo
dindmico do processo como parte integrante do sistema de controle. De acordo com
Dechechi (1996), a grande aceitagdo dos algoritmos MBPC para controle de processos
quimicos se deve a suas habilidades na manipulagdo e incorporacdo de restricOes
envolvendo varidveis de entrada e saida, além da transparéncia apresentada com relagdo ao
ajuste das constantes de projeto. Dentre as técnicas de controle MBPC, a estratégia DMC
(Dynamic Matrix Control) é a que se encontra mais difundida em aplica¢des industriais,
pelo fato de sua relativa simplicidade de projeto e implementacdo, e a possibilidade de

manipulacio de restri¢des as variagdes das varidveis manipuladas.

Segundo Meleiro (2002), dentre os desenvolvimentos mais recentes em estruturas
de controle avancgado, destacam-se aqueles caracterizados pela forte ligac@o entre as areas
de modelagem - principalmente a 1dgica fuzzy e as RNAs — e o projeto de sistemas de
controle baseados em modelo. Deste modo, a unido dos conceitos da l6gica nebulosa, na
busca por modelos mais simples, mas a0 mesmo tempo representativos, com a técnica de
controle preditivo DMC, dada sua robustez e acessibilidade, apresenta-se como uma
alternativa promissora no campo do projeto de estratégias de controle avangado para

processos de polimerizacgao.

L2 OBJETIVO

Este trabalho tem como objetivo o desenvolvimento de um controlador hibrido
preditivo baseado em sistemas nebulosos - composto por modelo nebuloso e controle
preditivo do tipo DMC - para processos de polimerizacdo. Sdo considerados para andlise
dois casos de estudo. Cada um dos processos apresenta um comportamento abstruso,
dificultando, deste modo, o projeto de controladores baseados em modelos convencionais.
Ambos possuem um modelo matemdtico deterministico ja descrito na literatura e
apresentam operacdo continua. O primeiro sistema € a reacdo de copolimerizacdo em
solucdo do metacrilato de metila com o acetato de vinila (CONGALIDIS et al., 1989;
MANER, DOYLE III, 1997; BARTASSON, 2005), sendo o segundo um processo
industrial de copolimeriza¢do do eteno/1-buteno usando catalisador Ziegler-Natta soldvel

(EMBIRUCU, 1998; EMBIRUCU et al., 2000; PONTES, 2005). O modelo deterministico
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para o processo de producdo do polietileno foi testado e validado com dados industriais

reais.

Os modelos matematicos fenomenoldgicos dos dois casos de estudo sdo utilizados
como plantas para geracdo de dados de identificacio dos modelos nebulosos e
implementacdo das estratégias de controle a serem projetadas, e foram implementados em
linguagem de programacdo FORTRAN 90. Através de simulacdo computacional -
ferramenta de reconhecida importincia na andlise do comportamento de sistemas e que tem
obtido notdrio sucesso nos mais variados ramos devido, em grande parte, a0 aumento no
poder de célculo dos computadores digitais (0 que promoveu um enorme incremento na
rapidez de processamento dos sinais) - foi realizado um estudo dindmico das varidveis dos
processos, com conseqiiente desenvolvimento dos modelos nebulosos. Estes foram
integrados, posteriormente, ao controle preditivo do tipo DMC, onde atuam como
preditores na configuracdo interna do controlador, obtendo-se entdo, os controladores
hibridos. Os controladores devem garantir a estabilidade do sistema e sdo analisados tanto
na condi¢do de controle regulatério (processo sob influéncia de perturbacdo externa),

quanto para o controle servo (mudanca de setpoint, otimizagao).

Os modelos nebulosos empregados na modelagem dos processos sdo do tipo
Takagi-Sugeno, introduzidos por Takagi e Sugeno (1985). Estes possuem uma estrutura
funcional, sendo capazes de modelar um sistema altamente ndo linear através da
interpolagdo de funcOes matematicas lineares ou ndo lineares. No presente trabalho, sdo
utilizadas funcdes lineares como representativas de cada regido em ambos os sistemas de
acordo com a base de regras do modelo nebuloso; por conseguinte, como serd observado, a

combinacio dessas func¢des conduz a representagdes nao lineares dos processos.

1.3 ORGANIZACAO DO TRABALHO

Sdo apresentados a seguir, de forma sucinta, os principais assuntos abordados

neste trabalho.

O capitulo II mostra uma ampla revisao bibliogréafica sobre os principais trabalhos
na literatura, que abordam a andlise de comportamento dos sistemas poliméricos,

procedimentos de modelagem para tais processos, aplicacdes da l6gica nebulosa a sistemas
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e projeto de estratégias de controle, com destaque especial para a utilizacdo de

controladores preditivos.

No capitulo III, sdo discutidos conceitos gerais bdsicos sobre a teoria de sistemas
nebulosos, sendo apresentada a definicdo de conjuntos nebulosos e descritas as principais
propriedades e operacdes envolvendo esses termos. Varidveis lingiiisticas sdo introduzidas,
sendo enfocadas as etapas de “fuzzificacdo”, inferéncia e “defuzzificacdo” para modelagem
nebulosa. Este capitulo ainda apresenta uma breve descricdo das classes de modelos
nebulosos presentes na literatura. Todas essas defini¢cdes sdo importantes para o

entendimento da seqiiéncia do trabalho.

O capitulo IV apresenta os principais topicos sobre identificagdo de sistemas no
que se refere a estruturagdo do modelo dinamico nebuloso, sendo discutidos os principais
procedimentos presentes na metodologia de geracdo e descritos, de forma detalhada, os

métodos numéricos aplicados na modelagem.

Apresentam-se, no capitulo V, os fundamentos tedricos da estratégia de controle
preditivo baseada em modelo (MBPC). O algoritmo de controle DMC ¢€ inicialmente
descrito, sendo posteriormente demonstrada a metodologia de obtengcdo do controlador
hibrido fuzzy-preditivo proposto. Discute-se ainda o procedimento adotado para ajuste dos

controladores considerados.

O capitulo VI apresenta o 1° caso de estudo considerado neste trabalho. Trata-se
do processo de copolimerizagdo em solucdo do metacrilato de metila com o acetato de
vinila. O modelo fenomenolégico do processo € descrito, o qual é utilizado como planta
virtual para obtencdo de dados dindmicos e implementacdo do controlador proposto via
simulacdo computacional. Modelos dindmicos nebulosos sdo obtidos para o sistema,
considerando quatro malhas de controle, com conseqiiente geragao do controlador hibrido.
A estratégia de controle DMC é entdo implementada no sistema para fins de anélise
comparativa de desempenho. Os resultados da aplicacio dos dois controladores sao

posteriormente apresentados para os problemas regulatério e servo.

No capitulo VII, é apresentado o 2° caso de estudo considerado neste trabalho: o
processo de copolimerizacdo em solucdo do eteno/1-buteno com catalisador Ziegler-Natta.
Como relatado anteriormente, o0 modelo deterministico do processo € inicialmente descrito,

o qual € utilizado como planta para implementacdo das estruturas de controle referenciadas.
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Modelos dindmicos nebulosos sdo gerados para duas malhas de controle, e o controlador
hibrido projetado é comparado ao DMC convencional. S3o apresentados entdo os

resultados da aplicacdo dos controladores para condi¢des de controle regulatério e servo.

O capitulo VIII apresenta as conclusdes gerais sobre os resultados obtidos nesta

dissertagdo de mestrado, bem como sugestdes para o desenvolvimento de trabalhos futuros.



CAPITULO IT
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I1.1 INTRODUCAO

Este capitulo tem como objetivo apresentar uma revisdo da literatura sobre os

trabalhos mais relevantes envolvidos com os conceitos tratados nesta dissertagdo.

Inicialmente, a secdo II.2 apresenta uma breve descricdo sobre trabalhos
relacionados ao estudo de processos de polimerizagdo. E mostrada uma diversidade de
sistemas de modo a destacar a importancia da andlise de tais meios reacionais. Em seguida,
na secdo II.3, uma concisa exposicdo sobre trabalhos envolvendo a aplicacdo de estratégias
de controle em processos poliméricos ¢ relatada. Além disso, também ¢é analisada a
utilizacdo de controladores preditivos em processos, merecendo énfase especial os
trabalhos referentes ao uso do DMC. Por fim, a se¢do II.4 destaca alguns estudos
relacionados a aplicacdo de sistemas nebulosos (fuzzy) na modelagem e controle de

processos de polimerizagao.

I1.2 PROCESSOS DE POLIMERIZACAO

A producio de polimeros ocupa um patamar de grande destaque dentro do campo
industrial mundial, de forma que seus processos de geracdo devem ser muito bem
monitorados de modo a ser produzida uma resina com as especificagdes desejadas. Para que
isto seja possivel, € de fundamental importdncia o conhecimento detalhado do
comportamento dindmico de tais processos, o que € reproduzido muitas vezes através da
obtencdo de modelos matemadticos. A seguir, sdo apresentados alguns trabalhos presentes
na literatura que procuram explorar um estudo de comportamento e a formulacdo de

modelos para processos de polimerizacao.

Cozewith (1988) investigou o comportamento dindmico das propriedades do
polimero para a terpolimerizacdo do etileno/propileno/etilideno em um reator tanque
agitado continuo (CSTR — Continuous Stirred Tank Reactor) com catalisador Ziegler-Natta
solivel. Um modelo foi desenvolvido e validado pela medida da resposta transiente da
composicdo e do peso molecular do polimero. As equacdes do modelo também foram

utilizadas para simular partidas do reator.

Kim e Choi (1991) analisaram os comportamentos dindmico e estaciondrio da

copolimerizacdo do etileno/1-buteno com catalisador Ziegler-Natta soliivel em um reator
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CSTR. Esse catalisador é usado para polimerizacdo de olefinas em grandes escalas de

temperatura, o que proporcionou a obtengdo de uma variedade de classes de polimeros.

Scott et al. (1993) realizaram uma série de experimentos para a copolimerizagdo
em emulsio do etileno com o acetato de vinila em um reator semi-batelada, avaliando os
efeitos das varidveis do processo na taxa de polimerizagdo, composi¢do do copolimero,
tamanho das particulas e pesos moleculares médios. A partir desse conhecimento, técnicas

avancadas de otimizacao e controle podem ser desenvolvidas.

Zacca e Ray (1993) apresentaram um modelo para a polimeriza¢do de olefinas em
fase liquida em um reator com reciclo utilizando catélise Ziegler-Natta. O reator ¢é
modelado como dois reatores tubulares interconectados. O modelo permite a investigagao

de efeitos importantes como taxa de reciclo, dispersdo axial e taxa de transferéncia de calor.

Embirugu (1998) e Embirucu et al. (2000) desenvolveram um modelo matematico
dinamico para descrever o processo continuo de polimerizagdo do etileno com catalisador
Ziegler-Natta solivel em um conjunto de reatores de tanque agitado (CSTR) e tubulares. O
modelo compreende uma descricio detalhada do mecanismo cinético, apresentando os
balancos de massa, energia e momento. Os reatores tubulares foram assumidos como PFR
(Plug Flow Reactor) ideais, surgindo dificuldades na resolu¢do do conjunto de equagdes
diferenciais parciais do PFR. O método das caracteristicas foi utilizado, considerando o
principio da similaridade entre o PFR e um reator batelada, o que simplifica notavelmente
os procedimentos numéricos. Somente um tipo de sitio ativo foi considerado como forma
de simplificac@o, embora os autores acreditem na teoria da multiplicidade de sitios. Foram
realizadas predi¢cdes das propriedades de uso final do polimero (pesos moleculares médios,
densidade do polimero solido, indice de fluidez) e propriedades de desempenho do
processo, tais como taxa de producdo e consumo de energia. Dados industriais foram
utilizados para validacio do modelo, o qual demonstrou descrever o sistema de forma

satisfatoria.

Zeaiter et al. (2002) desenvolveram um modelo dindmico detalhado para a
polimerizacdo em emulsdo do estireno em um reator semi-batelada para prever a
distribuicdo de tamanho da particula do produto (PSD — Particle Size Distribution) e a
distribui¢do de peso molecular (MWD — Molecular Weight Distribution). O modelo obtido

apresentou bons resultados quando comparado com os dados experimentais. Verificou-se
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ainda que a PSD ¢€ afetada principalmente pela taxa de alimentacdo do mondmero e a
MWD ¢ influenciada em sua maior parte pela temperatura do reator. Assim, foi proposto o
uso da taxa de alimentacdo do mondmero para controlar a PSD e a temperatura do reator

para controlar a MWD em situac¢des préticas.

Kappler et al. (2003) realizaram o monitoramento em tempo real da
copolimerizacdo do eteno/l-hexeno. Os reatores foram equipados com monitores on-line
baseados na técnica ATR-FT-IR (Attenuated Total Reflectance Fourier Transform
Infrared), a qual mostrou ser uma ferramenta bastante valiosa. Foram monitoradas a
conversao do 1-hexeno, a taxa de producio do polimero e a concentracdo e composi¢do do
copolimero. Essas andlises proporcionaram informagdes a respeito da atividade do
catalisador e de seu intervalo de ativacdo e desativacdo, da cinética da polimerizacdo, dos

parametros da copolimerizacdo e do grau de homogeneidade do copolimero resultante.

Lenzi et al. (2004) realizaram a polimerizacdo do estireno simultaneamente em
suspensdo e emulsdo. A carga inicial adicionada ao reator se refere aquela de uma
polimerizagdo em suspensdo tradicional, enquanto os constituintes da emulsdo foram
adicionados ao longo da batelada. Foi observado como as propriedades finais do polimero e
o curso da polimerizacdo dependem do momento em que a carga caracteristica da emulsdo
¢ adicionada a polimerizagcdo em suspensdo. Um modelo matemdtico para representacdo do
sistema também foi apresentado, possuindo este boa concordidncia com dados
experimentais de conversdo, pesos moleculares médios e curva de distribuicdo de pesos

moleculares.

Pontes (2005) desenvolveu um modelo matemético dinamico para descrever o
processo continuo de copolimerizacdo do etileno/1-buteno com catalisador Ziegler-Natta
soluvel em um conjunto de reatores de tanque agitado (CSTR) e tubulares. Foram utilizados
como base os trabalhos de Embirugu (1998) e Embirugu et al. (2000). Dificuldades
ocorreram na estimacao dos parametros cinéticos para a copolimeriza¢ido devido a grande
quantidade destes. Assim, como forma de simplificacdo, esses parametros foram estimados
para a homopolimerizagdo do etileno, sendo utilizadas relagdes provenientes da literatura
para descri¢do das reacdes cruzadas presentes na copolimerizagdo. O modelo foi validado e
testado com dados reais industriais, apresentando resultados satisfatorios. Esse modelo sera

utilizado como ponto de partida para o 2° caso de estudo apresentado nesta dissertacao.
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I1.3 CONTROLE AUTOMATICO DE PROCESSOS

A necessidade de obtencdo de produtos dentro de certas caracteristicas impde aos
processos condi¢des de operagdo pré-determinadas. No entanto, acOes externas podem
interferir diretamente nos sistemas, gerando perturbacdes e fazendo com que as varidveis
controladas sejam levadas a valores diferentes dos desejados, causando instabilidade ou
produzindo um erro estaciondrio (offset). Além disso, é desejado, em determinadas
circunstancias, alterar as condicdes estaciondrias de um processo (mudanca de setpoint).
Assim, varidveis manipuladas devem ser ajustadas de forma a atuarem no sistema para
correcdo dos possiveis desvios. Essas interferéncias se referem justamente ao foco do
controle automdtico de processos, ou seja, acoes devem ser tomadas de modo a manterem

as varidveis de saida dos sistemas em seus valores desejados.

De uma maneira geral, podem-se destacar duas classes de necessidades para as

quais um sistema de controle é requerido (EMBIRUCU, 2000):

1. Suprimir a influéncia de perturbagcdes externas: o processo se encontra, em
determinado momento, em uma condi¢do de operacdo estdvel. Perturbacdes
externas podem, continuamente, influencia-lo, desviando-o, portanto, do seu
valor estaciondrio, o que pode induzi-lo a uma situacdo de instabilidade. Deste
modo, um sistema de controle € requerido para suprimir os referidos
disturbios, fazendo com que o processo retorne as condi¢des desejadas. Esse
objetivo de controle € conhecido como controle regulatério, ou seja, €
almejado que o sistema retorne ao setpoint (valor objetivado) inicial apds as

varidveis de saida terem sido desviadas dos respectivos valores desejados;

2. Otimizar o desempenho do processo (mudanga de sefpoint): em algumas
circunstancias, € desejada a alteracdo no setpoint do processo em fungdo de
determinados objetivos operacionais. Uma configuracdo de controle também

deve ser projetada com essa funcdo. E o que se conhece como controle servo.

Assim, como observado, € imperativa a utilizagdo de sistemas de controle para as

mais variadas necessidades. O seu projeto passa pelo cumprimento de vérias etapas.

Primeiramente, segundo Luyben (1990), deve-se conhecer o processo o qual se

deseja controlar: € preciso identificar as varidveis presentes no sistema, como estas estao
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correlacionadas, qual o grau de sensibilidade entre elas, quais as possiveis perturbacdes. E

necessario também definir os objetivos de controle, o que se deseja realizar.

Posteriormente, segue-se para a selecdo das medicdes, ou seja, quais varidveis
devem ser medidas para monitorar o desempenho operacional da planta. Na seqiiéncia,
deve-se escolher qual (ou quais) varidvel deve ser manipulada para controlar o processo.
Essa é uma etapa bastante importante para o sucesso do sistema de controle, j4 que as
varidveis manipuladas atuardo diretamente no processo, modificando as condi¢des de
operacdo iniciais. A varidvel controlada ndo deve ser muito sensivel as variagdes da
varidvel manipulada, pois uma pequena variacdo desta produzird uma grande mudanca
naquela, nem deve possuir uma pequena sensibilidade, pois serdo necessdrias grandes
variagOes na varidvel manipulada para uma mudanga amena na varidvel controlada; assim,
a sensibilidade deve ser intermedidria de forma a evitar estes possiveis problemas de

controle.

A préxima etapa refere-se a selecdo da configuracdo (ou estratégia) de controle.
Deve ser definida a estrutura de informacdo que serd usada para conectar as medicOes
disponiveis as varidveis manipuladas. Selecionada a estratégia, deve-se especificar a “lei de
controle”, ou seja, projetar o controlador, definir de que forma a varidvel manipulada deve

ser modificada para se alcancar o objetivo desejado.

Finalizando, deve-se realizar a sintonia do controlador, ou seja, selecionar os
melhores valores para seus parimetros (ajustar). E importante ressaltar que um controlador
mal projetado pode instabilizar um processo estdvel. Logo, ao se realizar o projeto de uma
estrutura de controle, € preciso atentar para as possiveis condi¢cdes de operacdo as quais o

controlador provavelmente estard sujeito.

Em funcdo da imensa importancia dos processos de polimeriza¢do, conforme ja
explanado, € fundamental a aplicacdo de estratégias de controle para tais sistemas. A seguir,
sdo mostrados alguns trabalhos relacionados a implementacdo de controladores em sistemas

poliméricos.

Daoutidis et al. (1990) consideraram o controle feedbackl/feedforward de um

processo ndo linear multivaridvel e aplicaram este a um reator de polimerizacao simulado.

Estratégias ndo lineares de controle sdo apropriadas para processos em batelada,

mas esses tipos especificos de controladores sdo sensiveis a erros nos parametros do
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modelo, limitando assim as suas aplicagdes. Visando superar essa questdo, Wang et al.
(1995) aplicaram uma técnica de controle adaptativo de sistemas linearizdveis, junto com
um filtro de Kalman estendido, para simular a polimerizacdo do estireno em um reator
batelada, analisando as saidas (extensdo da reacdo) na presenca de incertezas dos
parametros do modelo. Os resultados da simulacdo mostraram que a técnica utilizada pode
assegurar o desempenho do sistema de controle, mesmo com a existéncia de incertezas nos

parametros de modelagem.

Machado e Bolzan (1998) utilizaram um controlador adaptativo do tipo STC (Self
Tuning Controller) para controlar a operacdo de um reator de polimerizacio em batelada.
Aplicando um modelo do processo, foram determinadas as condicdes de operagdo
necessdrias para produzir o polimero com as caracteristicas desejadas. Varidveis como
pesos moleculares médios - numérico e ponderal - e taxa de polidispersao foram usadas
como parametros de qualidade do polimero. Testes experimentais em uma unidade piloto
de poliestireno em suspensdo mostraram a capacidade do STC em controlar esse tipo de

reator.

Fontoura et al. (2003) apresentaram a técnica de espectroscopia NIR (Near-
Infrared) para monitoramento e controle da conversdo do mondmero e dos pesos
moleculares médios para a polimerizacdo em solu¢do do estireno. Duas estratégias de
controle foram projetadas e os resultados experimentais mostraram ser praticavel o uso da

nova técnica.

Othman et al. (2004) propuseram uma lei de controle para controlar a
concentracdo de monOmero nas particulas de polimero e assegurar simultaneamente a
producdo de polimero com composicdo homogénea para processos de homopolimerizagao,
copolimerizacio e terpolimerizacdo em emulsdo. Controladores ndo lineares baseados em
métodos da geometria diferencial foram utilizados para calcular a taxa de fluxo de
mondmero. Os controladores sdo baseados na estima¢do do nimero de moles do moné6mero
livre por calorimetria. A técnica foi validada experimentalmente usando os mondmeros

acrilato de butila, metacrilato de metila e acetato de vinila.

Entretanto, os processos de polimeriza¢do possuem dindmicas bastante complexas,
com caracteristicas fortemente ndo lineares e variantes no tempo. Esses fatores prejudicam

enormemente o projeto de estratégias de controle para tais processos, de modo que a
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aplicacdo de controladores classicos (PID, PI, P) e convencionais se apresenta de forma
muito limitada, j4 que tais estruturas proporcionam desempenho pouco efetivo como, por
exemplo, quando aplicadas a processos multivaridveis e de comportamento variante.
Assim, a aplicacdo de técnicas de controle avancado em processos de polimerizacdo estd
crescendo consideravelmente, fato decorrente principalmente do aumento no potencial de
célculo dos computadores digitais, o que possibilitou a aplicacdo de técnicas de controle
moderno, ndo antes praticaveis devido a lentidao de processamento. Dentre as técnicas de
controle avangado, destacam-se as estratégias de controle preditivo baseadas em modelo
MBPC, também definidas como MPC (Model Predictive Control), as quais utilizam um
modelo dindmico do processo como parte integrante do sistema de controle. Esses modelos
sdo operados em paralelo com a planta, de modo que os efeitos das variacdes impostas ao
processo sejam mais precisos e rapidamente preditos. Segundo Gobin et al. (1994), as
estratégias MPC possuem a propriedade atraente de combinar algoritmos multivaridveis

poderosos de controle, com facilidades de execugdo e simplicidade conceitual.

O sucesso da aplicacdo de controladores MBPC em processos industriais de
grande complexidade pode ser atribuido as suas caracteristicas que atendem as
necessidades mais exigentes dos sistemas: otimizacdo de uma funcdo objetivo, tratamento
de restricdes e adequacdo a sistemas multivaridveis (MATTEDI, 2003). Assim, sao
apresentadas, a seguir, algumas referéncias relacionadas a aplicacdo do controle preditivo

em processos de polimerizagao.

Sriniwas et al. (1995) investigaram a estimagdo e controle de um processo
industrial de polimerizagdo, que apresenta caracteristicas ndo lineares. A maioria das
técnicas de estimacdo disponiveis ndo sdo facilmente aplicdveis devido ao grande esforco
computacional envolvido. Assim, um novo estimador € apresentado, sendo este
implementado internamente a um algoritmo de controle preditivo ndo linear baseado em
modelo (NLMPC - Non Linear Model Predictive Control). A combinacdo estimador-

controlador apresentou bons resultados para alguns problemas praticos de controle.

Vega et al. (1997) aplicaram um controlador preditivo baseado em modelo para a
polimerizacdao em soluc@o do estireno via radical livre em reatores tubulares. Um modelo
neural hibrido foi utilizado como modelo interno na configuragdo de controle e mostrou ser
uma boa representagdo do sistema. O controlador apresentou resultados satisfatérios no

controle da conversdo do mondmero.
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Silva e Oliveira (2002) utilizaram a estrutura de controle preditivo MPC para
otimizacao de sistemas de polimerizagdo. A técnica forneceu uma metodologia eficiente e
bem-integrada para a supervisdo Otima de processos quimicos descontinuos. Foram
consideradas para andlise de aplicagdo a polimerizacdo em suspensdo do cloreto de vinila e
a polimerizagdo em solugdo do metacrilato de metila. Sio mostradas vantagens do método
em termos de ganho de produtividade e potencialidade de manufatura dos produtos com

propriedades pré-especificadas.

Park e Rhee (2003) aplicaram um controlador preditivo MPC ndo linear baseado
no filtro de Kalman estendido para controlar propriedades do polimero proveniente de um
reator semi-batelada de copolimerizagdo do metacrilato de metila com o metacrilato. Os
resultados experimentais demonstraram a superioridade da estratégia de controle proposta

quando comparada com outras técnicas previamente testadas.

Ozkan et al. (2006) implementaram um sistema de controle preditivo generalizado
nao linear (NLGPC - Non Linear Generalized Predictive Control) para controlar a
temperatura de um tanque bem misturado, com jaqueta, sob mudangas de setpoint. Um
sistema polimérico foi utilizado para a aplicacdo da estratégia proposta e o controlador
projetado teve seu desempenho comparado ao controlador preditivo generalizado linear

(LGPC - Linear Generalized Predictive Control).

Dentre as técnicas de controle MBPC, a estratégia DMC € a que apresenta o maior

numero de aplica¢des a nivel industrial.

Peterson et al. (1992) desenvolveram e aplicaram um novo método de controle
preditivo baseado em modelo para um reator semi-batelada de polimerizacdao por radical
livre do metacrilato de metila. O algoritmo de controle proposto utiliza um modelo ndo
linear explicito do processo e elementos basicos do controle DMC. O modelo do DMC ¢

atualizado para compensar as ndo linearidades relacionadas.

Gobin et al. (1994) aplicaram o controle DMC para a polimerizacao do estireno na
presenca de uma mistura bindria de iniciador envolvendo dois reatores tanque agitado
continuos (CSTR) em cascata. Sob determinadas circunstancias, tal sistema exibe multiplos
estados estaciondrios e comportamento instdvel em malha aberta, o que dificulta o controle
de temperatura. O controle é obtido manipulando as taxas de fluxo do liquido refrigerante

que circula dentro dos revestimentos dos reatores. O projeto do controlador DMC foi
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baseado na lineariza¢do de um modelo dindmico em torno de um ponto de operagado estavel
em “malha aberta”, e a execu¢do de seu algoritmo foi realizada usando uma formulagao
padrdo. O controle DMC teve seu desempenho comparado ao PID convencional na forma

digital.

Meziou et al. (1996) avaliaram o desempenho do controlador DMC através de
simulacdo para um reator CSTR de polimerizacdo do etileno/propileno/dieno. Foram
controladas a composi¢ao do etileno, a composi¢do do dieno e a viscosidade Mooney do
produto polimérico, através de manipulacido das vazdes dos mondmeros (etileno e dieno) e
do agente de transferéncia de cadeia (hidrogénio). Os resultados da simulacdo mostraram a
excelente capacidade do DMC para controlar a qualidade do produto durante mudancas de
setpoint em suas especificacOes (controle servo) e de mudancas na taxa de producdo e na
atividade catalitica (controle regulatério). O controle DMC apresentou desempenho
superior a estratégias de controle convencionais e aparece como uma alternativa promissora

para tais sistemas reacionais.

Yiice et al. (1999) investigaram, experimentalmente e por simulagdes, a aplicacao
do controlador DMC em um reator batelada de polimerizacdo em soluc¢do para controlar o
comprimento de cadeia numérico médio e a conversdo em um tempo minimo. As varidveis
do processo foram a temperatura de reagdo e a concentrag@o de iniciador. O desempenho do
DMC foi comparado ao do controlador IMC (Internal Model Control), apresentando

resultados satisfatorios para ambas as técnicas.

I1.4 SISTEMAS NEBULOSOS

A teoria dos conjuntos nebulosos foi desenvolvida por Lotfi Zadeh (1965) para
tratar do aspecto vago da informacdo. Quando utilizada em um contexto 16gico, como o de

sistemas baseados em conhecimento, € conhecida como l6gica nebulosa ou logica fuzzy.

A ldgica nebulosa é uma das tecnologias atuais mais bem sucedidas para o
desenvolvimento de estruturas de controle para processos sofisticados (SANDRI,
CORREA, 1999). Ela esta relacionada com os principios formais do raciocinio aproximado
e trata com conceitos da teoria da probabilidade e da logica probabilistica. Além disso,
possui a capacidade de permitir a inclus@o de informacdes do processo na formulagcdo do

modelo matemdtico. O uso de sistemas construidos desta maneira € especialmente
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interessante quando o modelo estd sujeito a incertezas, como no caso dos processos de
polimerizagdo, os quais sdo caracterizados por comportamentos pouco precisos e de dificil
modelagem matemadtica. Sala et al. (2005) destacam a pesquisa atual como direcionada
quase que exclusivamente para métodos de modelagem e controle nebulosos, apresentando
a 16gica nebulosa como uma técnica de grandes potencialidades. Nos pardgrafos seguintes,
sdo apresentados alguns trabalhos referentes a aplicacdo de sistemas fuzzy para processos

poliméricos.

Vaija et al. (1985) aplicaram a l6gica nebulosa no desenvolvimento de modelos de
deteccdo de falhas e controle de seguranca para processos com modelos matemdticos
incertos e de pobre exatiddo. Um processo hipotético de polimerizagcdo € utilizado para

demonstrar a aplicagdo dos novos modelos.

Hagimori et al. (1991) construiram um simulador para a polimeriza¢do continua
em massa do poliestireno em um tanque agitado, o qual examina a ndo-homogeneidade da
temperatura e a concentracdo no sentido do fluxo. Foram aplicados controladores fuzzy
mono e multivaridveis, sendo investigada a escolha de varidveis operacionais e a inferéncia
da base de regras do controle nebuloso para mudangas na conversdo. O controlador fuzzy
multivaridvel apresentou um desempenho superior ao monovaridvel com manipulacdo da

temperatura de resfriamento do reator.

Roffel e Chin (1991) aplicaram principios de controle fuzzy para um reator de
polimerizacdo. Os autores destacam a potencialidade da aplicagdo dos controladores
nebulosos a tais processos devido a presenca de comportamentos ndo lineares variantes no
tempo e com baixa fregiiéncia de medigdo. Otimos resultados de controle foram obtidos
para situacOes em que o modelo do processo era invidvel e impraticdvel para posterior
implementacdo de técnicas de controle convencionais. O desvio padriao das propriedades de

interesse do polimero foi reduzido em mais de 40%.

Ni et al. (1997) desenvolveram uma estrutura de controle fuzzy-hibrida-PID-
feedback (FH-PID) para um reator batelada de polimerizagdo altamente exotérmica. O
reator € definido como um tanque de mistura e uma geracdo interna de calor foi
considerada como possivel distirbio. A saida da parte fuzzy-hibrida é usada para ajustar o
setpoint do controlador PID de forma a compensar o efeito da perturbacdo, o que faz com

que a por¢ao hibrida ndo influencie a estabilidade do sistema de controle PID original. Um
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modelo fuzzy foi construido para estimar o calor de reagdo dentro do bloco fuzzy-hibrido e
seus parametros foram estimados através da resposta transiente do processo obtida com um
controlador PID convencional. A estratégia FH-PID foi aplicada para controle de
temperatura das polimerizagdes batelada em solugdo e batelada em emulsdo inversa da
acrilamida. Os resultados obtidos comprovaram a eficdcia da estratégia proposta para o

controle de processos de polimerizacao em batelada.

Hwang et al. (1998) aplicaram um algoritmo de controle fuzzy-PID para a
copolimerizacdo térmica em solu¢do do estireno e acrilonitrila em um CSTR. Um modelo
matematico foi inicialmente desenvolvido e mostrou prever muito bem o comportamento
industrial sob diversas condigdes operacionais. Este modelo € utilizado para cédlculo da
conversdao, da composicdo do copolimero, do peso molecular ponderal médio e da
polidispersdo; além disso, permite determinar as propriedades finais do polimero em funcdo
de mudancgas nos parametros de operagdo. A partir de uma andlise dindmica do processo, 0
controlador proposto foi desenvolvido e utilizado para controle da conversdo para ambos 0s
problemas servo e regulatério, apresentando resultados bastante satisfatorios e

demonstrando facilidade de implementacao.

Asua (2001) implementou um controlador hierdrquico baseado em modelo
composto por sistemas fuzzy para a copolimerizagdo em emulsdo do estireno com o acrilato
de butila. A l6gica fuzzy foi utilizada para determinar a trajetéria Otima, enquanto o

controlador baseado em modelo foi aplicado para seguir esta trajetoria.

Hanai et al. (2003) construiram um modelo fuzzy baseado em redes neurais para
estimar caracteristicas fisico-quimicas do polibutadieno a fim de determinar condigcdes
iniciais de preparagdo do polimero. Na construcdo do modelo, as relagdes entre as
condicdes operacionais do processo com as caracteristicas fisico-quimicas do polimero

foram obtidas a partir de regras do tipo SE-ENTAO.

Altinten et al. (2003) implementaram um método de controle fuzzy com algoritmo
genético (GA — Genetic Algorithm) para controlar a temperatura 6tima de um reator
batelada, com jaqueta, de polimerizagdo via radical livre. Usando pardmetros fuzzy obtidos
para trés perfis de temperatura 6tima diferentes, a eficiéncia do controlador proposto foi
examinada por simulacido e experimentalmente. Foi observado que o GA, empregado para

otimizar o desempenho de controle, € capaz de ajustar eficientemente o controlador fuzzy
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para as mais diversas situacdes e, conseqiientemente, controlar a temperatura do reator de

polimerizagao.

Antunes et al. (2005) projetaram e testaram experimentalmente um algoritmo de
controle fuzzy para controlar a temperatura de um reator batelada de polimeriza¢do do
metacrilato de metila. O acetato de etila foi utilizado como solvente, enquanto o per6xido
de benzoila € o iniciador da rea¢do. No projeto do controlador fuzzy-PID, o conhecimento
obtido do procedimento da curva de reacdo do processo € empregado para determinacdo
das funcOes de pertinéncia da estrutura nebulosa, e um filtro digital foi aplicado com
sucesso a fim de superar o comportamento oscilatério da temperatura. O controlador
desenvolvido foi comparado ao PID convencional (forma velocidade), demonstrando ser

mais apropriado e de mais confianga para o controle em processos de polimerizacao.

Solgi et al. (2006) apresentaram uma generalizacdo dos controladores fuzzy de
Takagi-Sugeno. Nessa generalizacdo, todas (ou algumas) as entradas dos controladores
fuzzy sdo nimeros nebulosos. O controlador proposto foi aplicado para o controle de
temperatura de um reator batelada de polimerizagdo em solu¢do do metacrilato de metila, o
qual usa o erro da temperatura da jaqueta em adicio ao erro da temperatura do reator. No
entanto, a temperatura desejada da jaqueta é afetada por ruidos e perturbagcdes, o que
provoca incertezas quanto ao valor desejado dessa varidvel. Numeros fuzzy sdo aplicados

para modelar essa incerteza e uma trajetoria fuzzy foi obtida para a temperatura desejada da

jaqueta. Resultados experimentais mostraram o bom desempenho da nova proposta.

11.5 CONSIDERACOES FINAIS SOBRE O CAPITULO

Os processos de polimerizacdo sdo de grande importancia no campo da industria
de transformacgdo, gerando materiais das mais diversas caracteristicas e aplicagdes. Nao
obstante, tais sistemas apresentam dindmicas bastante complexas, muitas vezes
impraticdveis de serem modeladas com a precisdo necessdria e desejada, fato que dificulta
grandemente o desenvolvimento de configura¢des de controle. Deste modo, pesquisas estao
sendo direcionadas na procura por representagdes mais exatas e controladores mais eficazes

para processos poliméricos.

Destarte, o objetivo deste capitulo foi apresentar alguns trabalhos presentes na

literatura relacionados a investigacdo de processos de polimerizacdo, sendo dada maior
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énfase aqueles referentes a aplicagdo de técnicas de controle avancado, dentre as quais, das
estratégias de controle preditivo baseadas em modelo MBPC, mais especificamente, da
estrutura de controle DMC. Entretanto, para seu projeto, € necessdria a utilizacdo de
modelos representativos das dindmicas do processo a ser controlado, o que faz com que a
aplicacdo de técnicas de modelagem através de sistemas fuzzy se apresente como um
caminho interessante a ser focado. Com esse objetivo, também foram analisadas referéncias
abordando com sucesso a aplica¢do de técnicas de modelagem e controle nebuloso em
processos de polimerizagdo, de forma que a integracdo das duas vertentes - controle

preditivo e sistemas fuzzy - serd objetivada ao longo deste trabalho.
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I1I.1 INTRODUCAO

Muitos dos problemas préticos em engenharia se relacionam, em algum nivel, com
conceitos de imprecisdo e incerteza. Seja na modelagem de um processo, no projeto de
equipamentos ou na constru¢do de configuragdes de controle, sempre haverd simplificacdes
de modo a tornarem vidveis os procedimentos realizados. Até que ponto vao essas
simplificacOes sem prejudicar a qualidade das acdes € algo ndo muito bem compreendido,
pois depende de cada caso e das necessidades desejadas em determinada situacdo. Por
exemplo, na maioria das vezes, maior precisdo, nem sempre necessdria, requer maiores

custo e disponibilidade de tempo, nem sempre acessiveis.

Visando ao melhor tratamento desses conceitos, Lotfi Zadeh (1965) introduziu a
teoria dos conjuntos fuzzy. Segundo Klir e Yuan (1995), os trabalhos de Zadeh (1965)
tiveram uma grande influéncia no pensamento sobre o conceito de incerteza até entdo, pois
definia nd3o somente a teoria de probabilidade como a unica representacdo para a incerteza,
mas também os fundamentos sobre os quais esta teoria foi baseada. Posteriormente, por
volta de 1978, Zadeh ilustrou a teoria de possibilidades como um caso especial da teoria
dos conjuntos fuzzy, visando a diminui¢do das limitacdes provenientes da defini¢do de
probabilidade, o que possibilitou o tratamento tanto da imprecisdo quanto da incerteza de

um conjunto de informag¢des em um tnico ambiente formal (SANDRI, CORREA, 1999).

A partir da teoria dos conjuntos fuzzy, surgiu a definicao de sistemas nebulosos, os
quais tém sido cada vez mais utilizados para tratamento de informagdes com os mais
diversos objetivos, seja na automacao de sistemas, na modelagem de processos, no auxilio a
decisdo, entre outras aplicacdes. De acordo com Ross (2004), os sistemas nebulosos
apresentam grande utilidade quando aplicados em dois contextos gerais: (1) em situacdes
envolvendo sistemas altamente complexos cujos comportamentos nao sdo bem entendidos,
e (2) em circunstancias onde uma aproximacao, mais ripida, é permitida. O contexto (1)
aplica-se diretamente aos processos de polimerizagdo, os quais sdo analisados neste

trabalho, refor¢cando ainda mais os objetivos previamente propostos.

Assim, este capitulo tem por finalidade apresentar os conceitos bdsicos da teoria
dos sistemas nebulosos, os quais sdo imprescindiveis para o entendimento da seqii€éncia

deste trabalho. Inicialmente, sdo discutidas defini¢des gerais bdsicas sobre conjuntos
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nebulosos (secdo II1.2). Na secdo III.3 € realizado um estudo detalhado sobre funcdes de
pertinéncia, sendo apresentados os seus principais tipos e caracteristicas. Na seqiiéncia, sdo
demonstradas as principais operacdes (secdo II1.4) e propriedades (secao IIL.5) dos
conjuntos nebulosos, sendo também definidas relagdes nebulosas e operadores de
implicacdo (secdo III.6). Posteriormente, € introduzido o conceito de varidveis lingiiisticas
(se¢do III.7) e a estrutura basica de um modelo nebuloso é mostrada, sendo enfocados os
procedimentos de “fuzzificagdao”, inferéncia e ‘“defuzzificacdao” (secao III.8). O capitulo

termina com uma breve apresentacdo das classes de modelos nebulosos na se¢do I11.9.

II1.2 CONCEITOS BASICOS

Um conjunto nebuloso A do universo de discurso X € definido por uma fun¢ao de
pertinéncia f : X — [0,1]. Essa fun¢do associa a cada elemento x de X o grau f(x), com o
qual x pertence a A (ZADEH, 1965; ESPINOSA, 2005). ti(x) indica o grau de

compatibilidade entre x € 0 conceito expresso por A:
Ha(x) = 1 indica que x € completamente compativel com A;
Ha(x) = 0 indica que x € completamente incompativel com A;
0 <tu(x) < 1 indica que x € parcialmente compativel com A, com grau £ (x).

Como observado, a pertinéncia para um conjunto nebuloso pode ser aproximada,
de modo que possa haver um nimero infinito de graus de pertinéncia entre os limites do
intervalo (0 e 1). Para um conjunto classico B, também denominado de crisp, entretanto,
tem-se uma pertinéncia bindria do tipo “sim” ou “ndo”, “pertence” ou “ndo-pertence”’, ou
seja, Ag : X — {0,1}, representada matematicamente pela fun¢do III.1, onde A representa a

pertinéncia de um determinado elemento x de X para um conjunto crisp:

1,sexOdB
A =47 III.1
B(x) {O,sexDB ( )

Assim, um conjunto crisp pode ser definido como um conjunto nebuloso

especifico para o qual a pertinéncia € total ou nula.

As particularidades dos conjuntos crisp e nebulosos estdo justamente nas suas
funcgdes de pertinéncia: um conjunto crisp possui sempre uma unica fun¢do de pertinéncia,

j& um conjunto nebuloso pode ter um nimero infinito de fung¢des de pertinéncia para
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representd-lo, ganhando este mais flexibilidade e permitindo ajustd-las de modo a
maximizar o uso para uma determinada aplicacdo (ROSS, 2004). E importante destacar que
pode haver sobreposi¢do de informagdes entre conjuntos nebulosos, ou seja, dois conjuntos
nebulosos podem ser sobrepostos em um mesmo universo devido a pertinéncia de um dado
elemento x em um determinado conjunto ndo necessitar ser completa, o que nao € possivel

com conjuntos crisp.

Para exemplificar a diferenca entre os dois conceitos, a varidvel “altura” €
ilustrada nas figuras III.1 e III.2, descrevendo respectivamente a representacdo do conceito
“pessoa alta” para um conjunto crisp e nebuloso. Como pode ser visto, o conjunto crisp B
ndo representa em sua totalidade a definicdo “pessoa alta”, pois um individuo com uma
altura de 1,69 m ou 1,91 m seria completamente incompativel com esse conceito, isto €,
teria pertinéncia igual a 0 para o conjunto. Analisando agora o conjunto nebuloso A,
observa-se que qualquer pessoa com uma altura entre 1,70 e 1,90 m € alta, acima de 2,00 m
e abaixo de 1,60 m ndo é considerada alta, e nos intervalos [1,60;1,70] e [1,90;2,00] é

parcialmente alta, com grau tanto maior quanto mais proxima de 1,70 e 1,90 m € sua altura.

1,04

0,8 -

0,6

0,4

0,2 -

0,0 T T U
15 1,6 1,7 1,8 1,9 2,0 2,1

Altura (m)

Figura III.1. Func¢do caracteristica do conjunto crisp “pessoa alta”.
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0,8 -

0,6

0,4

0,2 -

0’0 U T T T U
15 1,6 1,7 1,8 1,9 2,0 2,1

Altura (m)

Figura III.2. Funcdo trapezoidal caracteristica do conjunto nebuloso “pessoa alta”.

Um conjunto nebuloso A em um universo de discurso X discreto e finito pode ser

representado pela seguinte notagao:

A:{”A(xl)+”A(x2)+m1§g:{lZM} (II1.2)

X Xy X

Quando o universo X € continuo e infinito, o conjunto nebuloso A € denotado por:
A= { j ”A—(x)} (I11.3)
X

Em ambas as notacdes, a linha horizontal ndo é um quociente, representa apenas
um delimitador. O numerador em cada termo € o valor de pertinéncia no conjunto nebuloso
A associado com o elemento do universo de discurso indicado no denominador. Na
primeira notacdo, o simbolo “+” ndo representa uma soma algébrica, mas sim um operador
de agregacdo. Do mesmo modo, na segunda notacdo, o sinal de integral ndo € uma integral

algébrica, mas um operador de agregacdo continuo para varidveis continuas.

Pode-se ainda definir a cardinalidade de um conjunto nebuloso A como:
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Para X discreto —

A = u,(x) (11L.4)

x0X

Para X continuo —

A = [ 1, (x) (IIL5)

II1.3 FUNCOES DE PERTINENCIA

Sera observado, no decorrer deste capitulo, que os procedimentos de modelagem e
controle nebuloso se iniciam com a etapa de “fuzzificacdo”, a qual transforma entradas
crisp em valores nebulosos. Essa acdo € realizada pelas funcdes de pertinéncia. Assim, é

interessante um estudo mais detalhado sobre este tipo de funcdo.

Uma funcio de pertinéncia pode ser definida através de um conjunto de pares
ordenados {,u A (x)/ x} , onde x [1 X. Elas compreendem todas as informagdes contidas em

seus respectivos conjuntos nebulosos. Podem possuir vérias formas e sdo tipicamente
definidas em um universo unidimensional, sendo entdo, representadas por curvas; mas,
podem também, ser expressas em duas ou mais dimensdes, onde as curvas geram
superficies e hiper-superficies, respectivamente. O tipo de fun¢do de pertinéncia utilizado
em uma dada aplicacdo pode influir diretamente na qualidade dos resultados objetivados
em uma determinada proposta; deste modo, cada sistema deve ser analisado

particularmente de forma a ser selecionada a melhor opg¢ao.
111.3.1 Tipos

Existem vérios tipos de funcdes de pertinéncia. As mais utilizadas sao

(PEDRYCZ, GOMIDE, 1998; WANG, 1996):
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1. Funcdo triangular:

0,s¢ x<a
xX—a
_|m-a
ﬂA('x)_
b—-x
, 8¢ X
-m
0,se x 2 b,

,sexD[a,m]

onde m € o valor modal, e a e b sdo, respectivamente, os limites superior e inferior. A figura

II1.3 mostra a representacao deste tipo de funcao.

0,8

0,6

Ha

0,4

0,2

0,0 T T T

Figura II1.3. Funcao triangular coma =-1,5, m=1,0e b =3.5.
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2. Funcdo T :
0,s¢ x < a
#,(x) = e (1117
1-e ,s¢ x > a
ou
0,5¢e x<a
(a(x) =4 k(x - a) (ITL.8)
— " ,% x >a,
1+ k(x - a)
onde k > 0, sendo representada na figura I11.4.
1,0 +
0,8 4
0,6 4
=
0,4
0,2 4
0,0 T T T T T
-4 2 0 2 4 6 8
X
Figura Il1.4. Funcdo ' comk=2,0ea=1,0.
3. Fungdo S:
0,s¢ x<a
x—-a\
2([9 j ,sexD[a,m]
-a
u,(x) = (111.9)

;=)
1-2 ,sexD[m,b]
a

1, se x > b,
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conforme representada na figura IIL.5.

0,8

0,6

Ha

0,44

0,2 -

0,0 1 T T T T

Figura IIL.5. Funcdo S coma =-1,0 e b = 3,0.

4. Fungdo trapezoidal:

1, (x) =41, se x O m, n (IIL.10)

sendo n também um valor modal. Esta funcio j4 foi apresentada na figura IIl.2, com a =

1,6, m=1,7,n=19eb=2,0.

5. Fungdo em forma de sino:

w(x) = —— (IIL11)

xX—m
1+

a

Esta funcdo é representada na figura II1.6.
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1,04

0,8

0,6

04

0,2 -

0,0 T T T T T

ES
N
o
N
[}
©

Figura III.6. Fun¢do em forma de sino coma=2,0,b=2,0e m=2,0.

6. Fungdo sigmoidal:

py(x) = —

- 1+e—k(x—m)

Esta func¢do € apresentada na figura II1.7.

0,8

0,6

Ha

0,4

0,2

0,0 T T T T T

Figura II1.7. Funcao sigmoidal com k= 1,0 e m = 2,0.

(111.12)
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7. Fungdo “exponential-like”:

1
x) = ,para k> 1, (IIL.13)
/’IA( ) 1+k(x—m)2 Y
ou
k(x - m)2
U \x) = ——F——,parak >0, (I11.14)
A% YT E—
conforme mostrada na figura II1.8.
1,04
0,8
0,6
=
0,4
0,2 -
0,0 T T T T T
4 2 0 2 4 6 8

Figura IIL.8. Funcdo “exponential-like” com k=2,0e m = 1,0.

8. Fungdo Gaussiana:

u,(x) = exp|:— 1 [x - Cﬂ (IIL15)

2

onde ¢ € o centro da fun¢do de pertinéncia e g¢é o seu desvio padrdo. Este tipo de funcio de
pertinéncia foi utilizado neste trabalho para o desenvolvimento dos modelos nebulosos,

pois, segundo Mattedi (2003), esta fun¢do analitica possui a vantagem da existéncia da



CAPITULO III — SISTEMAS NEBULOSOS 37

)

dx

funcdo derivada ( j para todo o dominio, fator que pode ser necessiario quando o

modelo € empregado em uma etapa de otimiza¢do, como € o caso das técnicas de controle

preditivo. O comportamento de uma fun¢do Gaussiana tipica € representado na figura II1.9.

0,8

0,6

Ha

0,44

0,2

0,0 T T T T T

Figura IIL.9. Fun¢do Gaussiana com ¢ =2,0 e 0= 2,0.

I11.3.2 Caracteristicas

Ja foi definido anteriormente que todas as informag¢des contidas nos conjuntos
nebulosos s@o descritas por suas respectivas funcdes de pertinéncia. Logo, é importante
definir alguns termos utilizados para descrever caracteristicas especiais desse tipo de
funcdo. Os conceitos apresentados a seguir referem-se a conjuntos nebulosos continuos,

mas aplicam-se igualmente para conjuntos nebulosos discretos.

O ntcleo de uma fungdo de pertinéncia para um determinado conjunto nebuloso A
¢ definido com a regido do universo caracterizada pela pertinéncia completa no conjunto A,

isto é, o nicleo compreende todos os elementos x do universo tais que fi(x) = 1.

O suporte de uma funcdo de pertinéncia para um conjunto nebuloso A € definido
como a regido do universo que agrupa elementos de alguma forma compativeis com o

conceito expresso por A, isto €, o suporte compreende todos os elementos x do universo tais

que Lu(x) > 0.
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Os limites (fronteiras) de uma funcdo de pertinéncia para um dado conjunto
nebuloso A sdo definidos como a regido do universo que contém elementos com pertinéncia
parcial no conjunto A, isto €, os limites compreendem todos os elementos x do universo tais

que 0 < tu(x) <1.

A altura para um dado conjunto nebuloso A € definida como o maior grau de
compatibilidade dos elementos de X em relagdo ao conceito expresso por A, isto €, a altura

representa o valor maximo de f44(x).

Um conjunto nebuloso € dito mormal se sua funcdo de pertinéncia possui ao
menos um elemento x do universo com pertinéncia unitdria, ou seja, um conjunto nebuloso
estard normalizado se e somente se sua altura for igual a 1. Para situagdes em que a altura

seja menor que 1, o conjunto nebuloso € definido como subnormal.

Um elemento € definido como protétipo de um conjunto nebuloso normal quando

somente ele possui um valor de pertinéncia igual a 1.

Para todo x; e x, [1 X, um conjunto nebuloso A € dito convexo se:

Hy (kxl + (1 - k)xz) 2 min(luA (‘xl )’ Hy (xz )) (IL.16)

onde k [ [0,1] e min caracteriza o operador minimo (menor valor em um conjunto de

valores).

Os pontos de crossover de uma funcdo de pertinéncia sdo definidos como os
elementos do universo para os quais a pertinéncia em um conjunto nebuloso A € igual a 0,5,

ou seja, para os quais ta(x) =0,5.

Um nimero nebuloso é definido como um conjunto nebuloso convexo e

normalizado.

II.4 OPERACOES COM CONJUNTOS NEBULOSOS

Muitas vezes € desejavel a combinagdo entre conjuntos nebulosos de maneira a ser
produzido um tunico conjunto nebuloso. Isto é possibilitado através das operagdes entre
conjuntos nebulosos. As principais sao a unido, a interseccdo e o complemento, sendo
definidas através das funcdes de pertinéncia dos respectivos conjuntos. Essas operacdes sao

apresentadas a seguir.



CAPITULO III — SISTEMAS NEBULOSOS 39

II1.4.1 Unidao

A unido entre conjuntos nebulosos € implementada por uma familia de operadores
denominados de s-normas ou ¢-conormas (co-normas triangulares). Uma s-norma,
representada genericamente por s, € um operador s: [0,1] x [0,1] — [0,1] que mapeia os

graus de pertinéncia de dois determinados conjuntos nebulosos A e B conforme a definicao:

S[IUA (x), Mg (x)] = luADB(x) (IIL.17)

As s-normas sdo empregadas para definir disjuncbes em um raciocinio

aproximado. Elas devem satisfazer as seguintes propriedades (DUBOIS, PRADE, 1985):
o s(L1) = 1, s((0),0) = 50, ta(x)) = a(x) (elemento neutro = 0);
o s(Ua(x), Up(x)) = s(Up(x), Ha(x)) (comutatividade);

o S(Ha), (X)) < s(Hc(x), Hp(x))
se L(x) < Le(x) e Up(x) < Up(x) (monotonicidade);

o s(Ua(x), s(Up(x), fc(x))) = s(s(Ua(x), Up(x)), fc(x)) (associatividade);
sendo C e D conjuntos nebulosos.

As s-normas mais utilizadas sao:

1. Mdximo:

sl () 1y (6)] = max, (x). 2, ()] (IIL18)

A s-norma “méximo” produz o menor valor de pertinéncia de todas as s-normas.
Suas caracteristicas previnem a combina¢do de erros nos operandos (KLIR, YUAN, 1995),

0 que ndo ocorre para a maioria das outras s-normas.

2. Soma algébrica:

S[/'{A (x)’ Hy (x)] = Hy (x) t Uy (x) —H, (x):uB (x) (IIL.19)

3. Soma limitada:

S[/JA (x)’ Hy (x)] = min[l’ Ha (x) + Hy (x)] (111.20)
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4. Soma drdstica:

Hy (x)’ se Hg (x) =0
S[/'IA (x)’ Hg (x)] =\H;p (x)’ se U, (x) =0

1, sendo

(IIL.21)

111.4.2 Interseccdo

A interseccdo entre conjuntos nebulosos € implementada por uma familia de
operadores denominados de 7-normas (normas triangulares). Uma t-norma, representada
genericamente por ¢, € um operador t: [0,1] x [0,1] — [0,1] que mapeia os graus de

pertinéncia de dois determinados conjuntos nebulosos A e B conforme a definicao:

tlaa, (o). 1 ()] = 00 () (I.22)

As t-normas sdo empregadas para definir conjungdes em um raciocinio

aproximado. Elas devem satisfazer as seguintes propriedades (DUBOIS, PRADE, 1980):
e 1(0,0)=0, t(ta(x),1) =11, ts(x)) = Ua(x) (elemento neutro = 1);
o), M) = (B0, LX) (comutatividade);

o H(a(x), Up(x)) < H(fc(x), tp(x))

se La(x) < Lc(x) e Up(x) < Up(x) (monotonicidade);
o H(pa(x), t(Up(x), Hc(x))) = Ht(fa(x), Hp(X)), Hc(x)) (associatividade);
sendo C e D conjuntos nebulosos.

As t-normas mais utilizadas sdo:

1. Minimo:

1l (). 2, (x)] = minfpe, (x). 1, ()] (I1.23)

A t-norma “minimo” produz o maior valor de pertinéncia de todas as f-normas.
Suas caracteristicas também previnem a combina¢do de erros nos operandos (KLIR,

YUAN, 1995), o que ndo ocorre para a maioria das outras -normas.
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2. Produto algébrico:

it (). 1 ()] = 2, () () (II1.24)

3. Produto limitado:

t[:uA (x)’ Hp (x)] = maX[O’ Hy (x) +t Hp (x) - 1] (IIL.25)

4. Produto drdstico:

pa(x)se y(x) =1
tlpty (o)t ()] =ty () s pa, () =1 (IL11.26)

0, sendo

111.4.3 Complemento

Um complemento nebuloso, representado genericamente por ¢, ¢ um operador c:
[0,1] — [0,1] que mapeia os graus de pertinéncia de um determinado conjunto nebuloso A
q P g p y

conforme a definicao:
clu, (6)] = 1 (x) (I11.27)
A funcido c deve satisfazer as seguintes propriedades (PUCCIARELLI, 2005):
e c0)=1lec(l)=0;
o c(Ua(x)) = c(p(x)) se La(x) < Lp(x) (comutatividade);
sendo B um conjunto nebuloso.

O complemento nebuloso mais utilizado € o “‘complemento de 17, expresso por:

() = 1= 1, (x) (111.28)

III.S PROPRIEDADES DOS CONJUNTOS NEBULOSOS

Considerando A, B e C conjuntos nebulosos definidos no universo de discurso X,

as propriedades dos conjuntos nebulosos mais freqiientemente utilizadas sdo:
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1. Comutatividade:
AOB=BOA
(I11.29)
AnB=BnA
2. Associatividade:
A0(BOC)=(a0B)OC
(I11.30)
Am(BnC):(AmB)nC
3. Distributividade:
AOBnC)= U B)n O
An(BOC)=(AnB)O(ANnC)
4. Idempoténcia:
AOA=A
(I11.32)
An A=A
5. Identidade:
AOO=4A AnX=A
(I11.33)
AnO=0, AO0X=X
6. Transitividade:
Se AOBeBUOC,entdgo AOC (111.34)
7. Involucdo:
A=A (I11.35)
8. Leis de De Morgan:
iA N B) =AOB
_ (I11.36)
iA O B) =AnB
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II.6 PRODUTO CARTESIANO, RELACOES NEBULOSAS,
OPERADORES DE IMPLICACAO E REGRAS DE INFERENCIA

Seja A;, ..., A, conjuntos nebulosos em Xj, ..., X,, respectivamente. O produto
cartesiano de A,, ..., A, € um conjunto nebuloso no espaco X; x ... x X,, definido pela

funcdo de pertinéncia:
Hav.xa, (x) = miin{/uA, (xi )/x = (xl""’ X )’ x; O Xi} (IML.37)

Sejam X e Y dois universos de discurso. Uma relacao nebulosa R € definida como

o conjunto nebuloso do produto cartesiano X x Y, sendo expressa por:

R ={((x. y). pt, (x. y))/(x. y) O X x ¥} (I11.38)

Sejam agora dois conjuntos nebulosos A e B definidos por:

A ={(x, p, (x))/x O x} (111.39)

B ={(y. u,(y))/y O ¥} (I1L.40)

Uma relacdo nebulosa entre A e B deve satisfazer as seguintes condicoes:

,uR(x, y) < ,uA(x), D(x, y) OXxY

e y) < 1, (v). O(x, y) O Xx ¥ (i4h

I11.6.1 Operacoes em Relagcoes Nebulosas

Considerando R e W relagdes nebulosas no espaco cartesiano X x Y, podem-se

definir as seguintes operagoes:

1. Unido:

(ROW)x,y) = R(x,y) s W(x. y) (IIL42)

2. Intersecgdo:

(R nW)x,y) = R(x, y) t W(x, y) (I11.43)
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3. Complemento:

R(x,y)=1-R(x, y) (I1.44)
111.6.2 Composicoes de Relagoes Nebulosas

Relacdes nebulosas em diferentes espacos podem ser combinadas através da
operagdo de composicdo. Os principais tipos de “composi¢do”, considerando Ri(x,y), (x,y)

L XxYeR)(y,2), (y,2) U Y x Zduas relagcdes nebulosas, sao (ZIMMERMANN, 1996):

1. Composi¢cdo max-min:

R °oR, = {[(x z), max{min{,uRl (x, y), Hy, (x, y)}}}/x UXx,y0Y,z0O Z} (II1.45)

onde o simbolo o indica uma operacdo de composi¢ao.

2. Composigcdo max-produto:

R oR,(x.z)= {[(x, 2), mfx{le (x, v) O, (0, z)}} /x 0X,y0vY,z0O Z} (I11.46)

3. Composicdo max-média:

R o R, (x.2) ={|(x.2) A tnax{tz,, (x, ) + 2, (v, Z)}J/x 0X,y0Y,z 02} (147)

111.6.3 Operadores de Implicacdo

Relacdes nebulosas também podem ser obtidas através de operagdes de implicagdao
nebulosas. Os operadores de implicacao I: [0,1] x [0,1] — [0,1] sdo usados para modelar
regras de inferéncia do tipo: se (premissa), entdo (conclusdo). Considerando A e B
conjuntos nebulosos dados por f4(x): X — [0,1], us(y): ¥ — [0,1], e denotando por P uma
proposicdo definida em A e por Q uma proposi¢do definida em B, a relagio R=P — Q (P

implica Q — se x € A entdo y € B) € expressa como:

ty (6 y) = 1 (x), g1, ()] (I11.48)
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Existem vdrios tipos de operadores de implicacdo, apresentando-se assim
diferentes técnicas para obten¢do dos valores da funcdo de pertinéncia das relacdes

nebulosas R definidas no espaco cartesiano X x Y. Os principais sdo:

1. Implicacdo de Kleene-Diemes:

I[/JA (x)’ Hp (y)] = max[/,lB (y)’ l=u, (x)] (II1.49)

2. Implicagdo de Mandani:

aa, (). 2, (5)] = minfgz, (x). 2, ()] (I1L.50)

3. Implicacdo de Lukasiewicz:

I[iuA (x)’ Mg (y)] = min{l’ [1 —Hy (x) + Uy (y)]} (IIL51)

4. Implicagdo de Larsen:

I[IUA (x)’ Hp ()’)] = Hy (x) Lty ()’) (I11.52)

5. Implicagdo de Zadeh-Wilmott:

I[:UA (x)’ Hp (y)] = maX{min[/”A (x)’ Mg (y)]’ 1= u, (x)} (IIL.53)

6. Implicagcdo de Brower-Gadel:

M, (%), 1, (v)] = {1’ se 4 () < 14,0) (11L.54)

#s(v), sendo

111.6.4 Regras de Inferéncia

Na légica nebulosa, existem dois importantes tipos de regras de inferéncia para

aplicacdes em engenharia (LEE, 1990; TANSCHEIT, 2006):



CAPITULO III — SISTEMAS NEBULOSOS 46

1. Modus ponens generalizado: Regra de inferéncia com a seguinte l6gica:

Premissa 1: xé A"
Premissa 2: SEx é AENTAO y é B

e A . z *
Consegqiiéncia: y é B

No modus ponens generalizado, o conjunto nebuloso A* ndo €, essencialmente, o
mesmo que A (antecedente da regra), da mesma forma que B* ndo necessita ser o mesmo
que o conseqiiente B. Referindo-se a ldgica cldssica, tem-se que uma regra seria disparada
somente se a Premissa 1 fosse exatamente o antecedente da regra, sendo o resultado
precisamente o conseqiiente dessa regra. Na logica nebulosa, entretanto, uma regra ¢é
disparada se houver um grau de compatibilidade diferente de zero entre a Premissa 1 e o
antecedente da regra. Assim, o resultado serd um conseqiiente com grau de compatibilidade
ndo nulo em relacdo ao conseqiiente da regra, definido como: B = A"oR, onde R é uma

relacdo nebulosa e o simbolo o se refere a uma operagdo de composigao.

2. Modus tollens generalizado: Regra de inferéncia com a seguinte ldgica:

Premissa 1: y é B
Premissa 2: SE x é AENTAO y é B

e A . 7z *
Conseqiiéncia: x € A,

onde se aplicam os mesmos conceitos apresentados anteriormente.

II1.7 VARIAVEIS LINGUISTICAS E TERMOS LINGUISTICOS

Uma variavel lingiiistica ¢ um elemento simbdélico utilizado para descrever o
conhecimento. Pode ser definida por uma quintupla (x, 7(x), X, G, M), onde x é o nome da
varidavel, T(x) é um conjunto de valores lingiiisticos (atributos, adjetivos) que x pode
assumir, X € o universo de discurso de x, G € a regra sintdtica para gera¢do dos nomes dos
valores de x como uma composi¢do de termos de 7(x), conectivos 16gicos, modificadores e
delimitadores, e M € uma regra semantica que associa um significado a cada valor, ou seja,

associa uma func¢do de pertinéncia a cada elemento de 7(x).

Como exemplo ilustrativo, define-se: x = temperatura, 7(x) = {muito baixa, baixa,

média, moderadamente alta, alta} e X: [20°C, 200°C]. Assim, pode-se interpretar ‘“muito
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baixa” como temperaturas abaixo de 40°C, “baixa” para temperaturas em torno de 70°C,
“média” para temperaturas por volta de 100°C, “moderadamente alta” para temperaturas
em torno de 130°C e “alta” para temperaturas acima de 150°C. G, por exemplo, seria:
temperatura “ndo baixa e ndo muito alta”, e M caracteriza esses termos por conjuntos

nebulosos com funcdes de pertinéncia.

Termos lingiiisticos sdo referidos tanto aos elementos de 7(x) quanto as suas

funcdes de pertinéncia.

II1.§ MODELOS NEBULOSOS

Os procedimentos desenvolvidos por um modelo nebuloso serdo detalhados nesta
secdo. A figura III.10 apresenta um diagrama esquemdtico mostrando a estrutura tipica de
um modelo nebuloso. Como observado, as etapas de “fuzzificacdo”, inferéncia e

“defuzzificacdo” devem ser processadas.

Base de Conhecimento

Basede |, | Base de
Dados Regras
A A
Interface Procediment Interface
Entradas Cris de Entradas R roce d:nen 0 Saida Nebulosa de Saida Cris,
(Valores Numéricos) Fuzzificagio Nebulosas Inferéncia Inferida Defuzzificacio (Valor Numérico)

Figura II1.10. Diagrama esquematico de um modelo nebuloso.

I111.8.1 “Fuzzificacao”

“Fuzzificacdo” € o processo de conversdo dos valores crisp em nebulosos. Os
valores das varidveis de entrada do sistema sdo identificados e posteriormente normalizados
em um universo de discurso padronizado. Esses valores sdo entdo transformados em
conjuntos nebulosos através da utilizagdo de fungdes de pertinéncia, para que possam
passar para o procedimento de inferéncia. A interface de “fuzzificagdo” determina assim a

relacdo entre as varidveis de entrada e os valores lingiiisticos.
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111.8.2 Procedimento de Inferéncia

O mecanismo de inferéncia de um sistema nebuloso é composto pela “base de
conhecimento”, a qual consiste de uma base de dados e uma base de regras. Na base de
dados, ficam armazenadas, por exemplo, definicdes sobre discretiza¢do e normalizagdo dos
universos de discurso, e sobre as fungdes de pertinéncia dos termos nebulosos. A base de

regras € formada por estruturas do tipo:
SE ( premissa (antecedente)> ENTAO {conclusdo (conseqiiente)), (II1.55)

onde saidas sdo inferidas através da aplica¢do dos operadores de implicacdo, ja definidos no
item I11.6.3. Varidveis lingiiisticas sdo usadas como antecedentes e conseqiientes, podendo

ser representadas por conjuntos nebulosos e conectivos 16gicos desses conjuntos.

Uma regra nebulosa pode ter apenas um antecedente e um conseqiiente, originando
uma proposicao simples, ou pode ser composta por multiplos antecedentes e/ou multiplos
conseqiientes, formando uma proposicdo composta. Em uma proposi¢do nebulosa
composta, o0s conectivos ‘“e”, “ou” e “ndo”, 0s quais representam interseccao
(implementada pelas #-normas), unido (implementada pelas s-normas) e complemento,

respectivamente, sdo utilizados para conectar as proposi¢des simples individuais.

Em um sistema nebuloso, € importante que existam tantas regras quantas forem
necessdrias para mapear totalmente as combinacdes dos termos das varidveis, isto €, que a
base de regras seja completa, garantindo que exista sempre a0 menos uma regra a Ser
disparada para qualquer entrada. Também sdo essenciais a consisténcia, onde procura-se
evitar a possibilidade de contradi¢des, € a interacdo entre as regras, gerenciada pela fungdo

de implicag¢@o de modo a contornar as situacdes de ciclo (SANDRI, CORREA, 1999).

A maioria das bases de regras é formada por mais de uma regra. O processo de
obtencdo da saida global, resultante das contribui¢des conseqiientes individuais para cada
regra na base de regras, é conhecido como agregagdo de regras. Duas estratégias simples de
agregacao sdo citadas a seguir:

* Sistema conjuntivo de regras: caso o sistema de regras seja conjuntamente

7z

satisfeito, o conectivo “e” € utilizado para conectar as saidas de cada regra. Assim, a saida
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global agregada y é encontrada pela interseccio nebulosa das saidas individuais y', onde i =

1,2, ..., r sendo r o nimero de regras, como:
y=y eye.ey (IIL56)
ou
y=y ny n..ny (I11.57)
a qual € definida pela funcao de pertinéncia:

p,(v) = dla, () 1, (9) oo pr, (0)], paray 0y (IIL58)

* Sistema disjuntivo de regras: se a satisfacdo de pelo menos uma das regras
¢é requerida, o conectivo “ou” € utilizado para conectar as saidas de cada regra. Deste modo,
a saida global agregada y é encontrada pela unido nebulosa das contribuicdes individuais,

como:

y=y" ouy® ou..ouy (111.59)
ou

y=y Oy 0.0y (I11.60)
a qual € definida pela funcao de pertinéncia:

p,(v) = sle, (30) 2 (3), oo gt (3)] paray 0y (1IL61)

Os métodos de agregacdo de regras mais utilizados na prética sdo apresentados a
seguir, compreendendo os modelos de Mamdani, Larsen, Takagi-Sugeno e Tsukamoto
(ROSS, 2004; SANDRI, CORREA, 1999). Em geral, as diferencas entre os métodos estiao
na sua parte conseqiiente, no seu processo de agregacdo das vdrias regras e na

“defuzzificacdo” do sistema, a qual serd definida posteriormente.
1. Modelo de Mamdani:

O modelo de Mamdani faz parte dos modelos denotados de cldssicos. Nestes, a
conclusdo de cada regra especifica um conjunto nebuloso (muitas vezes sub-normalizado)

como o valor da varidvel de saida. Essas saidas sdo entdo agregadas, e uma conclusdo
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global crisp € obtida através da aplicacdo de uma técnica de defuzzificacdo apropriada a
funcdo de pertinéncia agregada.

No modelo de Mamdani, as implica¢des nebulosas sdo modeladas pelo operador
de Mamdani (equacdo III.50) e as regras sdo agregadas através da s-norma “maximo”

(operador de unido, definido pela equagdao III.18). Considerando um sistema MISO

(Multiple-Input | Single-Output, multiplas entradas e uma saida) cujos antecedentes sejam

conectados de forma conjuntiva, A’ como conjuntos nebulosos representando os termos

antecedentes das regras para x [1 X e B* como o conjunto nebuloso representando o termo

conseqiiente da regra para y [ Y, a saida agregada para r regras é dada por:
. (y) = mlflxl_minl_ﬂ Al (x), M (x), oo Mg (x)JJ, (I11.62)
parak=1, 2, ..., r; sendo L o nimero de antecedentes para cada regra.

2. Modelo de Larsen:

O modelo de Larsen também ¢é referido como cldssico, e é uma variagao do
modelo de Mamdani. Agora, no entanto, o operador de Larsen (equagdo I11.52) € utilizado
nas implicacdes nebulosas das regras em lugar do operador de Mamdani. No modelo de
Larsen, as regras também sdo agregadas através da s-norma “médximo” (equacao III.18),
sendo a saida agregada para r regras, considerando sistemas MISO com antecedentes

conjuntivos, expressa como:
. (y) = m}flxl_,UAlk (x) O () 0. Tz, (), (IIL.63)

parak=1, 2, ..., r; sendo L o nimero de antecedentes para cada regra.

Deste modo, o método de Mamdani possibilita variacdes quanto a selecdo das -
normas ou s-normas utilizadas na conex@o dos antecedentes, da escolha do operador de
implicacdo, das diferentes estratégias de agregacio das regras e das numerosas técnicas de

agregacdo que podem ser utilizadas.
3. Modelo de Takagi-Sugeno:

O modelo de Takagi-Sugeno é pertencente a uma classe de modelos denotados de

“modelos de interpolagdao”. Foi proposto por Takagi e Sugeno (1985), buscando-se
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relacionar as entradas do sistema em cada regra (antecedente) a fungdes analiticas presentes
na parte conseqiiente. Assim, a conclusdo de cada regra € uma funcio resultante da

combinacao linear dos antecedentes, tendo como parametros um conjunto de constantes.

O método de Takagi-Sugeno possui como vantagem em relac@o a outras estruturas
a possibilidade de incorporacdo de algum possivel conhecimento fenomenoldgico do
processo no modelo nebuloso. Esse modelo pode ser definido para cada regra k,

considerando sistemas MISO, como:
SEx, é A" ex, é AX e...e x, é A¥ ENTAO y* ¢ y* = f(x,,x,, .. x,) (IIL64)

onde A é um conjunto nebuloso monotonico do antecedente i na regra k e L € 0 nimero

de antecedentes para cada regra.

No modelo de Takagi-Sugeno, cada regra possui uma saida crisp, dada por uma
funcdo. A saida numérica global inferida y é obtida pela média ponderada das saidas
T . k iqe . A .
individuais y* geradas em cada regra, utilizando os respectivos graus de pertinéncia como
pesos, evitando assim a necessidade de um processo adicional de “defuzzificacdo”, o qual

se faz presente para os modelos cldssicos. Essa saida global € definida como:
Z y ! H (x )
—k=
z My (x)
k=1

y (I11.65)

onde L4 (x) é a compatibilidade global da regra k calculada através de uma #-norma. Para os
dois processos considerados neste trabalho, f4(x) serd calculada utilizando a #-norma

“produto algébrico”, definida pela equacao I11.24.

Segundo Ross (2004), o modelo de Takagi-Sugeno € um método bastante popular
para modelagem de sistemas nebulosos devido a ndo necessidade da utilizacao da interface
de “defuzzificacdo”. Assim, essa estrutura de modelo serd aplicada na identificacdo dos

modelos nebulosos para os dois casos de estudo analisados nesta dissertacao.
4. Modelo de Tsukamoto:

O modelo de Tsukamoto também pertence a classe dos “modelos de interpolagdo™.

Neste, a conclusdo de cada regra € representada por um conjunto nebuloso com uma fungdo
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de pertinéncia monotonica. Nesta fungdo, também conhecida como “fun¢do ombro”, a saida
inferida para cada regra € definida como um valor crisp induzido pelo valor de pertinéncia
decorrente da parte antecedente da regra. Assim, a saida para cada regra, considerando By
como o conjunto nebuloso conseqiiente da regra k e L4(x) como a compatibilidade da regra

k, pode ser definida como:

v =y (1 (x) (IIL66)

A saida global também € calculada pela média ponderada das saidas individuais
em cada regra utilizando a equagdo II.65, o que evita a necessidade de um processo

adicional de “defuzzificacido”.

Mesmo com a auséncia da necessidade de um procedimento de “defuzzificacdo”, o
método de Tsukamoto €, de modo geral, somente empregado em situacdes especificas, em

virtude da natureza especial das func¢des de pertinéncia das saidas requeridas pelo método.
I11.8.3 “Defuzzificacdo”

“Defuzzificacdo” é o processo de conversdo dos resultados nebulosos em
quantidades crisp. A interface de “defuzzificacdo” deve ser aplicada aos modelos cldssicos

para obten¢do de uma unica saida do sistema de regras do modelo nebuloso.

O procedimento envolve a identificacdo do dominio das varidveis de saida num
correspondente universo de discurso e, com a conclusdo nebulosa inferida, evolui-se uma

saida ndo nebulosa (SANDRI, CORREA, 1999).

Existem varios métodos de “defuzzificacdo” propostos na literatura. Os mais

utilizados sdo descritos a seguir (ROSS, 2004; SANDRI, CORREA, 1999):

1. Método do primeiro (ou ultimo) maximo: o valor da saida corresponde ao
ponto em que o grau de pertinéncia da distribuicdo conseqiiente global atinge o primeiro

(ou o ultimo) valor maximo;

2. Método do centréide (centro da drea ou centro de gravidade): o valor da saida

corresponde ao ponto onde estd localizado o centréide da distribuicdo;
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3. Método da média ponderada: € um método bastante usado, mas sua utilizagao
se restringe a existéncia de func¢des de pertinéncia simétricas para as saidas. O centréide de
cada funcdo simétrica € calculado, e a média ponderada € obtida utilizando como pesos os

respectivos graus de pertinéncia dos pontos correspondentes ao valor do centrdide;

4. Método da média dos maximos: o valor de saida corresponde a média entre os

valores que tém o maior grau de pertinéncia inferido pelas regras.

L9 CLASSIFICACAO DOS MODELOS NEBULOSOS

Os modelos nebulosos podem ser classificados quanto a forma de representacdo

como funcionais, lingiiisticos e relacionais (BABUSKA, VERBRUGGEN, 1996).

Os modelos funcionais sdo também denominados de modelos Takagi-Sugeno e ja
foram definidos no item II1.8.2. Esses apresentam uma estrutura hibrida, ja que os dados da
parte antecedente sdo representados por conjuntos nebulosos e os termos conseqiientes das
regras correspondem a fun¢des numéricas das entradas. Nestas estruturas, o modelo pode
ser interpretado como uma interpolacdo entre func¢des lineares locais. Entretanto, devido a
essas interpolacOes e a ocorréncia de sobreposi¢cdes apresentadas pelos conjuntos nebulosos
das premissas, os modelos funcionais passam a fornecer uma representacdo nao linear de

sistemas, com grau variando de acordo com os graus de pertinéncia de cada uma das regras.

Nos modelos lingiiisticos, as regras seguem a forma geral: SE (x é A) ENTAO yé
B), onde x e y sdo varidveis lingiiisticas. A e B sdo termos lingiiisticos (conjuntos
nebulosos) constantes inferindo um significado para as varidveis lingiiisticas dadas, tais
como: ‘“temperatura alta”, “pressdo muito baixa”, entre outros. Portanto, um modelo
nebuloso lingliistico € caracterizado por fazer uso direto da representacdo lingiiistica das
regras. Quando o sistema € composto por entradas e saidas numéricas, o problema de
identificacdo do modelo consiste no ajuste dos parametros das fungdes de pertinéncia a

partir dos dados de entrada e saida.

Nos modelos relacionais, o mapeamento entre os conjuntos nebulosos de entrada
e saida € representado através de uma relagdo nebulosa R, sendo esta ja definida na secao

II1.6. Um modelo relacional genérico pode ser representado pela relacdo R: A x B — [0,1],



CAPITULO III — SISTEMAS NEBULOSOS 54

onde A e B sdo conjuntos nebulosos de entrada e saida, respectivamente. Nestes modelos,
os antecedentes das regras se encontram na forma conjuntiva e cada regra contém todos os
possiveis conseqiientes, tendo cada qual um peso diferente. Essa ponderagdo € importante
para o ajuste dos conseqiientes das regras sem que seja necessdrio mudar os conjuntos

nebulosos de referéncia.

O modelo lingiiistico pode ser considerado como um caso especial do modelo
relacional, sendo representado por uma relacdo R: A x B — {0,1}. Nele, a relagdo € uma

restri¢do de relacdo bindria de modo que cada regra possua somente algum conseqiiente.

II1.10 CONSIDERACOES FINAIS SOBRE O CAPITULO

Este capitulo apresentou uma descricdo sucinta sobre sistemas nebulosos,
demonstrando conceitos relevantes sobre esta importante drea da inteligéncia artificial.
Esses conceitos serdo utilizados no proximo capitulo na descricdo dos procedimentos para
identificacdo de modelos nebulosos dindmicos funcionais, os quais serdo utilizados
posteriormente na geracdo do controlador hibrido proposto como objetivo deste trabalho

(capitulo V).
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CAPITULO IV

IDENTIFICACAO DE MODELOS NEBULOSOS
FUNCIONAIS
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IV.1 INTRODUCAO

Para obtencdo do controlador hibrido proposto como tema deste trabalho, o qual
consiste na integracdo dos conceitos da légica nebulosa e do controle preditivo DMC, ¢é
necessdria, inicialmente, a geracdo dos modelos nebulosos funcionais (TAKAGI,
SUGENO, 1985), cujos conceitos bésicos ja foram apresentados no capitulo III. Como serd
descrito no capitulo V, o modelo nebuloso serd utilizado como modelo interno do
controlador preditivo em substitui¢cdo ao seu respectivo modelo de convolu¢do (modelo de
predi¢do). De uma maneira geral, pode-se dizer que o modelo nebuloso tipo Takagi-Sugeno
decompde o espago de entrada em regides nebulosas e aproxima a saida do sistema em cada

regido por modelos locais.

Deste modo, este capitulo apresenta a metodologia utilizada para o
desenvolvimento dos modelos nebulosos funcionais, destacando os tOpicos mais
importantes. Inicialmente, na secdo IV.2, € apresentada uma descri¢do sobre técnicas de
modelagem, sendo enfocada a importancia dos procedimentos de identificacdo de sistemas.
Posteriormente, sdo demonstrados os passos necessdrios para a geracdo de modelos
dindmicos nebulosos (se¢ao IV.3). A secdo IV.4 apresenta entdo os desenvolvimentos
presentes na metodologia de construcao de modelos dindmicos tipo Takagi-Sugeno, sendo
detalhados os métodos numéricos do “agrupamento subtrativo” e “minimos quadrados”. A
secdo IV.5 finaliza o capitulo apresentando o tratamento adotado neste trabalho para andlise

dos resultados de valida¢do dos modelos nebulosos.

IV.2 TOPICOS EM MODELAGEM DE SISTEMAS

A disponibilidade de um modelo representativo do processo é uma condi¢ao
fundamental para o projeto com sucesso de estratégias de controle, particularmente dos
controladores preditivos, os quais utilizam um modelo interno em sua estrutura e sao

considerados neste trabalho.

As técnicas de modelagem podem ser classificadas genericamente em duas
categorias (AMARAL, 1980; SODERSTROM, STOICA, 1989; AGUIRRE et al., 1998): a
modelagem fenomenoldgica (deterministica, fisica) - desenvolvida a partir de pressupostos

tedricos (balangos), sendo também denominada de “modelagem caixa-branca” - e a
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modelagem a partir de amostragem (empirica) - também conhecida como identificacdo de
sistemas, a qual pode ser definida como “modelagem caixa-preta” pelo fato de necessitar
de muito pouco ou nenhum conhecimento sobre o processo analisado. Ha ainda a
“modelagem caixa-cinza”, a qual € definida como uma abordagem intermediaria entre as

outras duas.

Como j4 apresentado, a obten¢cdo de modelos fenomenoldgicos do processo com
relativa precisdo pode ser uma tarefa drdua e bastante complicada para situagdes em que um
conhecimento prévio do sistema € limitado. Assim, a modelagem a partir da identificacao
de sistemas tem alcancado grande crescimento nos ultimos anos pelo fato de ndo exigir um
entendimento aprofundado do processo. Ela tem sido viabilizada em grande parte pelo
aumento na acessibilidade e no potencial de processamento dos computadores digitais.
Segundo Meleiro (2002), o grande apelo da “modelagem caixa-preta” € devido
principalmente a dificuldade na obten¢do de um tratamento matemadtico genérico para
sistemas ndo lineares, o que corresponde ao comportamento da grande maioria dos
processos quimicos, em especial, das reagdes de polimerizacdo. Vale ressaltar que a
aplicacdo desse tipo de modelagem também cresce em situacdes onde hd algum
conhecimento disponivel sobre o processo, em func¢do de ser uma técnica com relativa
simplicidade e com grande capacidade para representacdo de sistemas. De acordo com
Henson e Seborg (1997), uma outra vantagem dessa técnica reside no fato de ser possivel
especificar explicitamente a complexidade do modelo, permitindo até certo ponto o

monitoramento do grau de complicacdo do problema de controle resultante.

Ha uma imensa variedade de representagdes matematicas que podem ser utilizadas
na identificacdo de sistemas dindmicos, merecendo énfase particular aquelas baseadas em
sistemas nebulosos, sendo este o foco deste trabalho. Logo, a proxima se¢do apresenta as

etapas necessdrias para identificacdo (geragao) de modelos dindmicos tipo Takagi-Sugeno.

IV.3 ETAPAS PARA IDENTIFICACAO DE MODELOS

Virias etapas compdem os desenvolvimentos necessdrios para a obtencdo de
modelos nebulosos dindmicos. E importante destacar que uma série de decisdes deve ser
tomada nas fases iniciais do processo de modelagem, as quais poderdo influir diretamente

na qualidade do modelo obtido.
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Inicialmente, deve ser escolhida a estrutura do modelo nebuloso que estard
presente na base de regras do sistema. Devem ser definidas as varidveis (entrada e saida)
que serdo utilizadas, bem como a forma de interligacdo entre elas. O nimero e os tipos das
varidveis selecionadas devem estar de acordo com a necessidade do problema em questdo
(MATTEDI, 2003). Por exemplo, para aplicacdo do modelo nebuloso internamente a uma
estratégia de controle preditivo DMC SISO (Single-Input / Single-Output), objetivo deste
trabalho, deve-se buscar a determinacdo de um modelo da varidvel controlada (saida) em
funcdo da varidvel manipulada (entrada). Essas estruturas devem possuir uma configuragdo
dinamica de forma que representem o comportamento do processo ao longo de um

horizonte de tempo.

Os modelos nebulosos geralmente apresentam entradas passadas em suas
estruturas e utilizam valores passados das préprias saidas como dados de entrada do
modelo. A escolha do nimero de varidveis passadas utilizadas € um pardmetro de
desempenho importante e se apresenta como um topico de otimizacdo que deve ser levado

em considerac¢do na constru¢ao do modelo.

Definida a estrutura, a proxima etapa € a geracdo dos dados de identificacao do
modelo. Neste ponto, devem ser escolhidos os limites mdximo e minimo de variagdo das
varidveis, para que seja determinada a faixa de operacdo do modelo, considerando os
objetivos propostos. Inicialmente, sdo gerados os dados de treinamento, os quais sdo
utilizados para obtencdo dos pardmetros do modelo. Este € validado posteriormente através
da aplicag¢do dos dados de teste. A geracdo de dados € realizada a partir da excitacdo das
varidveis de entrada do sistema, podendo ser basicamente de duas formas: aleatdria ou

levando em conta aspectos relevantes de freqiiéncia e amplitude das mudancas nas mesmas.

Como serd visto no decorrer deste capitulo, o procedimento de determinacido dos
parametros do modelo envolve o processo de inversdo de matriz. Assim, € importante
destacar que a escolha dos valores de freqiiéncia é de extrema importancia, pois uma
excitacdo reduzida pode causar problemas de mau condicionamento de matriz,
complicando conseqiientemente o processo de inversdo. Por outro lado, deve-se garantir
uma freqiiéncia de excitacdo mdxima capaz de modelar os valores estaciondrios. Em
relacdo a amplitude de excitacdo, deve ser realcado que este dado deve levar em conta a

faixa operacional do modelo (MATTEDI, 2003). Deve-se ressaltar também que a geragcao
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dos dados de treinamento e teste € realizada em condi¢Oes diferentes de freqiiéncia e

amplitude de excitacdo das varidveis de entrada.

Outro tdépico importante na obten¢do de modelos nebulosos dindmicos € a
determinacdo da taxa de amostragem. Segundo Mattedi (2003), esta deve levar em
consideragdo o tempo de resposta do modelo, procurando atender a todos os intervalos de
resposta presentes nas relacdes entrada/saida para o caso de sistemas multivaridveis. Uma
taxa de amostragem excessiva pode causar problemas de mau condicionamento numérico,
enquanto o inverso pode ocasionar o problema da falta de representacdo das dindmicas de
espectros de freqiiéncia mais elevados. No caso de utilizacdo do modelo para controle de
processos, o valor da taxa de amostragem deve estar inteiramente relacionado com o
intervalo de acdo do controlador de modo a evitar acOes indevidas de controle e,

conseqiientemente, a instabilizacdo da malha.

IV.4 CONSTRUCAO DE MODELOS NEBULOSOS FUNCIONAIS

Modelos dindmicos nebulosos tipo Takagi-Sugeno serdo desenvolvidos neste
trabalho, cuja estrutura ja foi previamente definida de forma genérica pela equagao I11.64.
Esta expressdo pode ser representada de modo mais detalhado para as r regras presentes na

base de conhecimento do sistema nebuloso da seguinte forma:

SEx é A ex, é Al e..ex, é A, ENTAO y' =al.x, +a\x, +..+a, .x,
SE x, é Al ex, é Al e..ex, é A] ENTAO y’ =a}.x, +a].x, +..+a].x, (IV.1)

SE x, é Al ex, é Aj e..ex, é A, ENTAO y" =a/.x, ta,x, +..+ta,.x,

sendo A’ conjuntos nebulosos, representados neste trabalho por fungdes de pertinéncia

Gaussianas (equacdo III.15),onde i=1,..,Lek=1,..,e aik parametros das fun¢des

conseqiientes do modelo.

Ja foi definido que a etapa de geracdo dos dados de identificacdo € fundamental
para o desenvolvimento da modelagem. E importante que o conjunto de dados de
treinamento represente o processo da melhor forma possivel, pois isto pode ser um fator
decisivo na qualidade do modelo obtido. Realizado esse passo, seguem-se as etapas de

“fuzzificacdo” (através de fungdes de pertinéncia), inferéncia (particularmente através da z-



CAPITULO IV — IDENTIFICACAO DE MODELOS NEBULOSOS FUNCIONAIS 61

norma “produto algébrico” para as premissas, da s-norma “‘soma algébrica” e da implicagdo
de “Larsen”, considerando os dois processos que serdo analisados posteriormente nos
capitulos VI e VII) e “defuzzificagdo” (através da média ponderada entre cada uma das
funcdes conseqiientes das regras, definida pela equacdo II1.65). Todos esses conceitos ja

foram apresentados no capitulo III de forma detalhada.

Entretanto, a dimensdo do modelo - nimero de regras, nimero e parametros
(centros e desvios padroes) das fungdes de pertinéncia associadas a cada varidvel lingiiistica
e parametros das funcdes conseqiientes das regras - ndo € conhecida inicialmente. Logo,
muitos algoritmos encontram-se descritos na literatura de forma a solucionar essas

questdes. Os mais comumente utilizados sdo (ROSS, 2004 ):

* Método do Agrupamento Subtrativo (Subtractive Clustering): determina o

numero de regras e os parametros das fungdes de pertinéncia;

* Método Gradiente: a qualidade do modelo nebuloso pode ser consideravelmente
melhorada por modificagcdes nos parametros de entrada. O método gradiente age nesse

sentido, ajustando os parametros das premissas do modelo;

* Método dos Minimos Quadrados: precisa do nimero de regras e das funcdes de
pertinéncia das premissas. E utilizado para calcular os pardmetros das fun¢des conseqiientes
do modelo nebuloso funcional. Existem ainda algoritmos dos minimos quadrados

modificados, que realizam o processo de refino dos parametros apds o calculo inicial;

* Método Learning From Example (LFE): somente constréi as regras. Confia

inteiramente na completa especificagdo das func¢des de pertinéncia pelo analista;

* Método Learning From Example Modificado (MLFE): ao contrario do método

LFE, o MLFE calcula tanto as regras quanto as fung¢des de pertinéncia.

A escolha de qual metodologia utilizar depende de varios fatores, dentre os quais,
do nivel de conhecimento prévio sobre o sistema analisado (ROSS, 2004). Como observado
acima, cada um dos métodos € aplicado para um determinado objetivo especifico, de modo
que eles podem ser combinados segundo a necessidade desejada. Para o presente trabalho,
os modelos nebulosos funcionais serdo gerados para os dois processos analisados através da
combinacdo dos métodos do Agrupamento Subtrativo e Minimos Quadrados (CHIU, 1994),

os quais serdo detalhados a seguir.
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1V.4.1 Método do Agrupamento Subtrativo

Como j4 definido anteriormente, o0 método do agrupamento subtrativo € utilizado
na determinacdo do ndmero de regras r e dos parametros das fungdes de pertinéncia da
parte antecedente do modelo nebuloso (centro e desvio padrdo, no caso de funcdes de

pertinéncia Gaussianas).

O algoritmo do agrupamento subtrativo (CHIU, 1994; CHIU, 1996) consiste no
agrupamento de dados a partir de um conjunto de dados de treinamento e trata-se de uma
extensdo do método Grid-Based Mountain Clustering introduzido por Yager e Filev (1994).
Primeiramente, os dados de treinamento sdo separados em grupos de acordo com suas
respectivas classes, e entdo o método € aplicado para cada grupo de dados individualmente
para extracdo das regras. O algoritmo demonstrando a metodologia da técnica € descrito a

seguir:

Seja {x;, x2, ..., x,} um conjunto de n dados em um espago de dimensdo N. Os
dados devem inicialmente ser normalizados de modo que as faixas de cada uma de suas
coordenadas em cada dimensao seja igual. Cada dado € definido como um “centro de grupo

em potencial” e define-se a medida do potencial do dado x; como:

Z —a)
P=Ye
j=l

2
x=x

IV.2)

4

7
T

onde g =

|||| denota a distancia Euclidiana e r, € uma constante positiva. Assim, a medida
do potencial de um dado € uma fun¢do de sua distancia para todos os demais dados. Deste
modo, um dado com muitos dados vizinhos terd um alto potencial. A constante r, é o raio
que define uma zona de vizinhanga, sendo que dados fora desta zona apresentam fraca
influéncia sobre o potencial calculado.

Ap6s o potencial de cada dado ter sido calculado, seleciona-se o dado com maior
potencial como primeiro centro de grupo. Define-se x; como sendo o dado escolhido como
primeiro centro de grupo e P como sendo o seu respectivo potencial. E entdo executado,

através da equacdo IV.3, o processo de redugdo dos potenciais calculados anteriormente:
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IV.3)

onde =

4 .
— , sendo 7, uma constante positiva.

Ty
Por conseguinte, ocorre uma subtracdo do potencial de cada dado como uma
funcdo de sua distancia ao primeiro centro de grupo. Os dados proximos ao primeiro centro
de grupo terdo uma grande reducdo de seus respectivos potenciais e, conseqiientemente,

pouco provavelmente serdo selecionados como o proximo centro de grupo. A constante 7,

€ o raio que define uma zona de vizinhanga onde os dados sofrerdo consideravel redu¢do no

potencial, podendo ser definida pela seguinte equagao:
r, =1n.r, av.4)

onde 77 € um fator que relaciona os raios e deve ser ajustado durante o processo de

obtengio do modelo nebuloso. E utilizado geralmente um valor maior que 1 de forma a

evitar a obten¢do de centros de grupos com espagamento préximos.

Quando os potenciais de todos os dados tiverem sido reduzidos de acordo com a
equacdo IV.3, seleciona-se o dado com maior potencial como o segundo centro de grupo.
Entdo, repete-se o procedimento de alteracdo dos potenciais, de forma andloga a anterior,
como fun¢do do segundo centro de grupo escolhido. Generalizando, apds o k-ésimo centro

de grupo ter sido obtido, repete-se o processo de redugdo dos potenciais através da equagao:

P=pP-pe (IV.5)

onde x, € o k-ésimo dado escolhido como centro de grupo e P, é o seu respectivo

potencial. O critério de parada € estabelecido através do seguinte algoritmo:
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SE P > gP" ENTAO aceita-se x, como sendo centro de grupo e continua;
SENAO
SE P: < §Pl* ENTAO rejeita-se x,f e finaliza o processo de agrupamento;

SENAO

%

SE —mr + % >1 ENTAO aceita-se x, como centro de grupo e continua;
’

a 1

SENAO
rejeita-se x, e anula-se o potencial de x,;

. . . S
Seleciona-se o dado com maior potencial como o novo x, e refaz-se o

mesmo procedimento.

£ especifica um limiar para o potencial acima do qual o dado serd definitivamente
aceito como centro de grupo; & especifica um limiar abaixo do qual o dado serd
definitivamente rejeitado. Valores de £ = 0.5 e £ = 0.15 sdo tipicamente usados para esses

parametros. Se o potencial recair na regido duvidosa, deve-se verificar se o dado fornece

uma boa compensacdo entre ter um potencial razodvel e ser suficientemente distante dos
centros de grupos existentes. d.. representa a menor das distdncias entre x, e todos os
centros de grupos previamente encontrados.

Assim, o numero de regras do modelo nebuloso € igual ao numero de centros de

grupos x, determinados pelo método de agrupamento descrito, com os centros definidos

pelos respectivos x, .

Os desvios padroes o, das funcGes de pertinéncia Gaussianas para uma

determinada varidvel x, sdo calculados pela equagdo:

o, = w/i.(x;““ - x™) (IV.6)
2a

sdo os limites maximo e minimo de x;, respectivamente, sendo &

min

onde x™ e x;

definido pela equacdo IV.2.
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E importante destacar que o método de agrupamento subtrativo é 4gil quando
aplicado a sistemas de altas dimensdes com nimero moderado de dados, ja que seu tempo
de processamento cresce linearmente com a dimensdo de dados e de forma quadratica em

relagdo ao ndmero de dados.
1V.4.2 Método dos Minimos Quadrados

O algoritmo dos minimos quadrados pode ser utilizado para cdlculo dos
parametros das fungdes conseqiientes das regras do modelo nebuloso funcional (PASSINO,

YURKOVICH, 1998; ROSS, 2004).

Inicialmente, deve-se obter um conjunto de dados proveniente do processo. De
posse destes dados, o modelo nebuloso funcional linear em relacdo aos pardmetros das

funcgdes conseqiientes obtido pelo método dos minimos quadrados € definido como:
f(x/6) = 6" &(x) (av.7)
onde 6 representa o vetor de parametros das fung¢des conseqiientes do modelo nebuloso,

demonstrado pela expressdo IV.8, e & (x) € definido pelo vetor IV.9:

— T
<9—[aol gy o Ay, Ay, Ay o A, .. 4, 4, aLr] (IV.8)

r

E(x) = [El (x),..., ¢, (x), x,¢, (x),..., x,é, (x),..., x, ¢ (x),..., x, ¢, (x)]T (Iv.9)
sendo L o nimero de varidveis de entrada e r o nimero de regras do modelo nebuloso.

Assim, para se calcular a saida predita pelo modelo, deve-se obter os valores para

Oe (x) Os ¢, (x) sdo entdo definidos pelo vetor de regressao:

£ (x) = AL () (IV.10)

Zl #;(x)

onde k =1, ..., r. U, (x) ¢ definida para uma determinada regra especifica k como o

produtério das funcdes de pertinéncia das varidveis de entrada do modelo, sendo expressa

pela equacdo:

2
u,(x)=nkL, exl{‘ %(xi _kci j } (IV.11)
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onde ¢ e g sdo o centro e desvio padrio, respectivamente, para a varidvel de entrada i na

regra k.

Definidos os &, (x), ¢ objetivada agora a obtengdo de 8. Para isto, considera-se o

seguinte vetor de dados de saida do processo, o qual possui dimensado n x 1:

v(n) = [y vy (IV.12)

onde n representa o nimero de dados provenientes do processo que serdo utilizados para

treinamento do modelo.

Define-se ainda a seguinte matriz de dimensao L.r X n:
CD(n) = [f(xl) f(xz) f(x” )J (IV.13)
na qual os vetores de dados & (xj ) sdo determinados pela equagado IV.9.

O objetivo é minimizar o erro entre os dados do processo e os valores preditos

pelo modelo nebuloso. Define-se entdo um vetor de erros, dado por:
E(n)=le.en6,] (IV.14)
sendo 0s £; expressos como:
£, =y -6"&x) (IV.15)

A qualidade da aproximagdo do modelo nebuloso com pardmetros & para todos os

dados € quantificada pelo seguinte critério de custo:
v(@)==E"E (IV.16)

Deste modo, deseja-se obter valores para & tal que minimizem a funcdo V(H)

dada pela equacdo IV.16. Sendo V(H) convexa em &, pode-se assegurar que um minimo

O
local seja um minimo global. Define-se entdo & como o vetor & que possibilita a

minimizacdo de V como:

g=(070) o'y (IV.17)
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Assim, o modelo nebuloso funcional obtido pelo método dos minimos quadrados

pode ser novamente expresso a partir da seguinte equacao:
0 0\’
f(x/ 9) = («9) &(x) (IV.18)

O
com @ e ¢ (x) definidos pelas equacdes IV.17 e IV.9, respectivamente.

IV.5 VALIDACAO DOS MODELOS NEBULOSOS

Construido o modelo a partir dos dados de treinamento, este deve ser validado
através da aplicacdo dos dados de teste. Os erros entre a saida predita pelo modelo nebuloso
na etapa de validagdo e a saida do processo sdo quantificados através de um erro quadratico

médio, dado por Mattedi (2003):

(Iv.19)

onde k representa o instante considerado, m € o nimero de instantes discretos considerados,

v, € a saida predita pelo modelo nebuloso no instante k € y, € a saida do processo no

instante k. Graficos também sdo utilizados para ilustrar os resultados de valida¢do dos

modelos.

IV.6 CONSIDERACOES FINAIS SOBRE O CAPITULO

Neste capitulo, foi apresentada uma descricio detalhada sobre os
desenvolvimentos necessdrios para constru¢do de modelos dindmicos nebulosos funcionais.
A metodologia utilizada neste trabalho foi descrita, bem como as principais etapas
presentes no procedimento de modelagem a partir de um conjunto de dados proveniente do
processo. Esses conceitos serdo aplicados posteriormente para obtencdo de modelos
dinamicos tipo Takagi-Sugeno considerando dois casos de estudo (capitulos VI e VII).
Como serd mostrado no proximo capitulo, os modelos desenvolvidos serdo utilizados

internamente na estrutura de controle preditivo DMC para gerac@o do controlador hibrido.
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V.1 INTRODUCAO

O projeto de estratégias de controle para processos de polimerizacdo é marcado
pela presenca de grandes inconvenientes decorrentes da complexidade de tais sistemas.
Controladores cldssicos, mais especificamente o PID, sdo ainda hoje freqlientemente
utilizados na industria devido a simplicidade de projeto e implementacdo, mas possuem
muitas limitagdes. Entre estas, destacam-se os fatos de sé atuarem no processo apds este ter
sido desviado de seu ponto de operacdo desejado (estratégia feedback) e de apresentarem
desempenho insatisfatorio quando aplicados a sistemas ndo lineares e/ou multivaridveis,
nos quais se enquadra a maioria dos processos industriais de interesse da engenharia
quimica. Portanto, visando atender as exigéncias de producdo cada vez mais pré-
determinadas, busca-se uma atuacdo de controle mais rdpida e eficiente nos processos, de
forma que estas acdes sejam de forma antecipativas, evitando assim que os sistemas sejam
desviados das condicdes desejadas, as quais levam em conta desde razdes econdmicas e de
qualidade do produto, até questdes de seguranca e ambientais. Visando superar essas
dificuldades, e favorecidas pelo aumento no poder de cdlculo dos computadores digitais,
numerosas técnicas de controle avancado tém sido desenvolvidas. No inicio de seus
desenvolvimentos, tais tecnologias estavam disponiveis somente em laboratdrios
académicos e na industria aeroespacial, expandindo-se depois para indudstrias dos mais

variados ramos, inclusive a quimica e a petroquimica (VANDOREN, 1998).

Uma das primeiras técnicas de controle avangado a ser utilizada comercialmente
foi a do controle preditivo baseado em modelo (MBPC), a qual prediz o comportamento
futuro do sistema utilizando um modelo dindmico do processo internamente na sua
estrutura. Esse modelo atua em paralelo com a planta, o que faz com que os efeitos das
variagOes impostas ao processo sejam rapidamente preditos, permitindo o acionamento do
sistema de controle de forma apropriada. A idéia bésica da estratégia de controle preditivo é
o tratamento do problema de controle como um problema de otimizacdo dindmico em cada
instante de amostragem, onde se busca minimizar uma funcdo do erro entre a resposta
predita do processo e a trajetdria desejada (setpoint) através da utilizacdo de um modelo
explicito do processo que permita predizer as saidas do sistema (varidveis controladas) a
partir de determinadas entradas (varidveis manipuladas). Uma trajetéria de entradas futuras

(acdes de controle) € entdo calculada, mas somente a primeira a¢do de controle é
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implementada entre uma amostragem e outra. Essa estratégia é denominada de “horizonte
movel”, onde o horizonte, sobre o qual a saida do processo € predita, é deslocado em um
instante de amostragem na direcdo do futuro, a cada instante de amostragem. Segundo
Meleiro (2002), uma grande vantagem da estratégia MBPC € a sua capacidade de
incorporar restricdes nas varidveis de processo diretamente no projeto do controlador, o que
previne a ocorréncia de violagdes, resultando em uma estratégia de controle rigorosa. A

figura V.1 ilustra a estrutura tipica de um controlador MBPC.

MODELO
Sinalde | CONTROLADOR Sinalde _ PLANTA Sinal de _
Referéncia PREDITIVO Controle Saida o

Figura V.1. Diagrama de bloco do controlador preditivo (ESPINOSA et al., 2005).

A identificacio do modelo é um passo fundamental para a implementacdo da
estrutura MBPC (SEBORG, 1999). Virias classes de modelos podem ser aplicadas, tais
como deterministicos ou empiricos, lineares ou ndo lineares, merecendo ateng¢do os
modelos em forma de func¢do de transferéncia, onde os respectivos controladores sao
denotados de GPC (Generalized Predictive Control). Entretanto, o controle GPC ndo é
indicado para problemas multivaridveis com restri¢des, os quais compreendem boa parte
dos processos quimicos (MORARI, LEE, 1999). H4 ainda os controladores preditivos
definidos como NMBPC (Nonlinear Model Based Predictive Control), os quais utilizam

modelos ndo lineares diretamente no algoritmo de calculo do controlador.



CAPITULO V — CONTROLE PREDITIVO BASEADO EM MODELO 73

Além das técnicas de controle MBPC citadas anteriormente, as estratégias DMC e
MAC (Model Algorithmic Control) merecem serem referenciadas. Essas técnicas diferem
das demais estruturas MBPC quanto ao modelo dinamico interno do processo. Enquanto as
outras metodologias consideram modelos matematicos com parametros que devem ser
ajustados ao comportamento do sistema, tais configuracdes utilizam modelos de
convolu¢do na forma de coeficientes de resposta ao degrau (DMC) ou ao impulso (MAC)
obtidos diretamente do comportamento dindmico do processo frente a perturbacdes em

variaveis de entrada (DECHECHI, 1996).

A estratégia DMC, particularmente, € um dos algoritmos de controle preditivo
mais empregados na industria quimica (QIN, BADGWELL, 1997). Tais controladores sdao
baseados em modelos lineares e sdo bastante eficazes quando aplicados tanto a sistemas
monovaridveis quanto a sistemas multivaridveis. Logo, em virtude do grande nimero de
referéncias relatando o sucesso da aplicacdo da estrutura de controle DMC nos mais
variados processos da industria quimica, tal técnica € utilizada neste trabalho para obtencao
do controlador hibrido proposto. A metodologia empregada no desenvolvimento do
algoritmo DMC, assim como sua formulagdo bdésica, sdo apresentadas a seguir.

Posteriormente, a estratégia estabelecida para o projeto do controlador hibrido € descrita.

V.2 CONTROLE POR MATRIZ DINAMICA - DMC

O controle por matriz dindmica foi desenvolvido por engenheiros da Cia. de
Petroleo Shell (CUTLER, RAMAKER, 1979). Sua idéia basica € utilizar um modelo do
processo de resposta ao degrau no dominio do tempo (modelo de convolucdo) para calcular

as mudancgas futuras na varidvel manipulada que minimizardo algum indice de desempenho.

Segundo Luyben (1990), a metodologia DMC baseia-se na aplicacdo de um
algoritmo de estimativas por minimos quadrados para determinar valores 6timos relativos a
parametros de uma determinada equagdo que se ajustem a certo conjunto de dados. Nessa
aproximagdo, deseja-se obter NP (horizonte de predi¢do) respostas futuras da varidvel de
saida que se aproximem de uma trajetoria 6tima. As respostas futuras otimas sdo obtidas
encontrando-se os melhores valores das NC (horizonte de controle) primeiras mudangas
futuras nas varidveis manipuladas. De acordo com a concep¢do do algoritmo dos minimos

quadrados, este procedimento € valido para valores de NP maiores que NC. NP e NC sao
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parametros de controle de extrema importancia que deverdo ser sintonizados para cada

sistema, juntamente com outros que serdo definidos ao longo desta se¢ao.
V.2.1 Procedimento DMC

O algoritmo DMC compreende a aplicacdo direta do modelo de convolugdo em
paralelo com o processo. Esse modelo possui a¢do decisiva nas a¢des de controle tomadas,
pois € utilizado como base para a geracdo da matriz dindmica. Sua obteng@o constitui a

etapa inicial do projeto do controlador.

Seja entdo considerada uma resposta tipica (y) de um dado sistema em malha
aberta decorrente de uma perturbacao degrau unitdrio na varidvel manipulada (Am; = 1) no
tempo ¢ = 0 (figura V.2). Os valores da resposta podem ser descritos por pontos discretos
no tempo (b;’s) entre os intervalos de amostragem At. NSAt pode ser definido como o
tempo de resposta do processo, ou seja, o tempo de reposta do sistema em malha aberta
para atingir 90-95% do estado estaciondrio, onde NS é conhecido como “horizonte de
convolu¢do”, o qual representa o niimero de pontos contidos no tempo total de amostragem.
O valor de NS € devido ao préprio horizonte de predicio NP e também € um parametro de
controle que deve ser ajustado. Assim, para t = NSAt tem-se y = bxs. Se Am; # 1, o valor de

y parat = NSAt é y = bnsQAm;.
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Figura V.2. Resposta ao degrau.

Definindo y como o valor predito da varidvel de saida em varidvel desvio, y
como a saida atual, n como o instante de amostragem, m, como o valor da varidvel

manipulada no instante n e definindo Am, = m, —m,_,, o modelo de convolugdo pode ser

expresso como (DECHECHI, 1996):

NS
Fou = Yo + D b0m,, . (V.1)

i=1
sendo os b; s definidos como coeficientes de resposta do modelo.

Definindo-se varidveis desvio (yp = 0):

NS
Vou = D bAm, (V.2)
i=1
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Observa-se pelas equagdes V.1 e V.2 que os valores preditos sdo fungdes apenas

dos b;'s multiplicados pela magnitude da mudanca na entrada.

Supde-se agora a ocorréncia de duas variagdes degrau: Am; ocorrendo em t = 0 e
Am, para t = At. Usando o principio da superposicdo (a saida global é a soma dos efeitos

das entradas individuais), pode-se calcular y para cada ponto discreto no tempo:
t=0: yo=0
t=At:  y; =biAmy
t=2At  y,=bAmy + biAm;, (V.3)
t=3At;  y3=bsAm;+ brAm,

Se mudancas ocorrem na entrada sobre quatro intervalos de tempo (Am; em t = 0,
Amy em t = At, Ams em t = 2At e Amy em t = 3At), a saida para os proximos seis passos

deverd ser:
t=At:  y;=biAmy
t=20At:  y,=bAm; + biAm,
t=3At;  y3 = bsAm; + boAmy+ biAms
t=4At;  y4 = bslAmy + bslmp+ byAms+ biAmy (V.4)
t=5At;  ys = bsAm; + balAmy+ b3Ams+ byAmy
t=06At; y¢ = bAm; + bsAmy+ byAms+ b3Amy

As equacgdes V.4 podem ser generalizadas para fornecer NP valores da saida para

NC mudancas nas entradas usando a seguinte notacdo matricial:

_yl l _bl 0 0 "Aml ,
Y, b, b, 0 - 0 Am,
sl R V.5)
LYwe ] [Dwp Daper baps 0 Bypine | Dmye |
y=Ehom (V.6)
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onde B ¢ a matriz definida em V.5 com dimensdo NP x NC. Define-se entdo a matriz A de

dimensdo NP x NC para facilitar as operacdes matemdticas matriciais:

a ap, e e a ye || Om,
a21 a22 e R 0 Amz
é =l ay, as, 0 Am, (V.7)
| dnpi Gnp o o aNP,NC__AmNC ]

onde os elementos de A sdo relacionados aos elementos de B através da seguinte

expressdo (com b, =0 para i <0):

a, =b

i+l-k (V.8)

Assim, o i-ésimo valor da varidvel de saida pode ser escrito pelo modelo de

convolugdo de duas formas equivalentes:

NC

NC
Yi = Zbiﬂ—kAmk = Z a; Lm, (V.9)
k=1

k=1

A equacdo V.9 descreve como Amy afeta a i-€sima saida y; usando os coeficientes
de resposta ao degrau do modelo de convolugdo b;, ;. Observa-se que a soma dos indices
entre Am e b € sempre i +1. O somatdrio dd os efeitos de todos os NC termos usando o

principio da superposicao.

E fundamental entender que a varidvel de saida do processo continua a sofrer
influéncias das variacdes passadas na varidvel manipulada mesmo depois de determinado
tempo. Deste modo, o modelo deve distinguir entre mudangas na varidvel manipulada no
passado e no futuro. Chamando essas mudancas passadas na varidvel de entrada de

Id ~ ..
(Am)" , as respostas para essas serdo definidas como respostas em “malha aberta” yop.
Usando o modelo de convolug@o na forma dos coeficientes de resposta a perturbacdo do

tipo degrau para predizer esta resposta em “malha aberta” y,, ., os valores preditos da
saida para os i-ésimos intervalos futuros sao dados pela equagao:

-NP+1

yOL,i = Z by (Amk )OM (V.10)
=0
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No instante presente de amostragem (i = 0), pode-se medir a saida do processo

medida

Vo . Se o modelo adotado for perfeito, € se nenhum distirbio ndo considerado no

modelo ocorrer, o valor predito no instante passado e o valor atual medido devem ser
iguais. Entretanto, geralmente este ndo € o caso. Assim, a diferenca entre os dois valores €
usada para corrigir o modelo dinamicamente, proporcionado uma melhor predicio no
futuro. O valor predito no tempo atual de amostragem € Y, ,, sendo expresso a partir da

equac¢do V.10 como:

—NP+1

~ _ old
Yoro = Zbl—k (Amk) (V.11)
k=0
A diferenca entre o valor atual medido y;“*“ e o valor presente predito ¥, , ¢

adicionada ao modelo ao i-ésimo periodo de amostragem para dar uma melhor predi¢do da

resposta em malha aberta.

—NP+1

5;0L,i = zbiﬂ—k (Amk )OM + )’(;Mdida - 5;0L,0 (V.12)
k=0
—NP+ y A -NP+ y
yOL,i = Z bi+l—k (Amk )0 + y(l)nedzdu _ Z bl_k (Amk )0 (V13)
k=0 k=0
Rearranjando:
~ _ medida & _ old
Yori = Yo + Z [bi+l—k bl—k](Amk ) (V.14)
k=0

A equagdo V.14 € o modelo de convolugdo que prediz as respostas em “malha
aberta” devido as mudancas passadas na varidvel manipulada (Amk )"ld, o qual serd
utilizado nos célculos do algoritmo DMC.

Agora, deseja-se calcular os valores das respostas em “malha fechada”, ou seja,
sob acdo de controle. Esses consideram os efeitos das mudancas futuras na varidvel
manipulada (&m, )", além dos efeitos futuros decorrentes de modificacdes passadas na

propria varidvel manipulada através da resposta em “malha aberta”.
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A resposta em “malha fechada” € definida como y., . para o valor do i-ésimo

intervalo no futuro, sendo descrita pela equagdo V.15, a qual prediz o comportamento da

saida quando NC mudancas na varidvel manipulada forem feitas no futuro.

NC

Yeri = Youi z 2 (Amk )new (V.15)

k=1
V.2.2 Algoritmo DMC para Sistemas SISO

A metodologia de controle DMC baseia-se na minimizacdo de uma funcdo
objetivo J, buscando-se encontrar os melhores valores futuros (Amk )"ew das mudangas na

varidvel manipulada. Esta fun¢do J € definida como:

NP )2 NC

7=X - vz) + 23 [am )y} (V.16)

i=1 i=1

Observa-se pela equacdo V.16 que a fungdo J € constituida pela soma de dois

termos:

1. O quadrado dos erros (y{' = y2') somados sobre NP intervalos de tempo;

2. O quadrado das variagdes na varidvel manipulada somadas sobre NC
intervalos de tempo, multiplicadas por um fator f, sendo f definido como “fator de
supressao” para os movimentos calculados da varidvel manipulada. A presenca deste
segundo termo na funcdo objetivo visa prevenir modificagdes bruscas na varidvel
manipulada. f € nulo para situacdes onde nao ha restri¢des, sendo este o seu limite inferior.
Com o incremento no valor de f, cresce o amortecimento do sistema, de modo que aquele

parametro deve ser ajustado durante o projeto do controlador.

O termo referente aos erros definido na forma y! — y2/ ndo consta na estratégia

original do DMC, a qual utiliza o valor do setpoint da varidvel de saida em lugar de y’ e a

pred

equagdo V.15 aoinvés de y7"; .

y! € incorporado da estratégia MAC (TOLEDO, 1999), significando o valor de

saida desejado ao longo de uma trajetéria 6tima, sendo definido por um filtro de primeira

ordem:
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d

vyl =ay,  +({1-a)y“ (V.17)

set

onde y* representa o setpoint da varidvel de saida. a € definido como um parametro de
trajetoria que determina o quio rdpido o sistema atinge o setpoint, possuindo os limites:

O<ac=<l.

Os valores preditos y%“ na equagdo V.16 poderiam ser obtidos diretamente da
equagdo V.15. No entanto, caso o modelo ndo corresponda fielmente ao processo (o que
geralmente ocorre), a utilizacdo direta desses valores poderia resultar em um sistema de
controle muito pouco robusto. De modo a evitar esse problema, uma acdo corretiva é

implementada através da seguinte expressao (SILVA, 1997):

pred

Yeri = Ya, T (yi—l - yCL,i—l) (V.18)

com y,, ; definido pela equacdo V.15. Considera-se entdo que a diferenca entre o valor

medido e o valor predito no instante anterior seja valida para o instante atual. Desta forma,
o sistema de controle ganha robustez e acaba atingindo o valor desejado através de
sucessivas corre¢des, mesmo que o modelo interno do controlador apresente limitagdes

quanto a precisao.

Portanto, sdo cinco os pardmetros que devem ser ajustados durante os
procedimentos de projeto do controlador DMC: NP (horizonte de predi¢do), NC (horizonte

de controle), NS (horizonte de convolugdo), f (fator de supressdo) e a (parametro de

trajetoria).

Para o caso particular de auséncia de restri¢des referentes as varidveis do processo,
obtém-se a seguinte lei de controle resultante da aplicagdo do método dos minimos

quadrados a equacdo V.16 (LUYBEN, 1990):
(am) = ET A+ f? i]'l A'E (V.19)

onde E € um vetor do desvio predito da saida com respeito a trajetoria desejada.

z

Somente o primeiro elemento do vetor (Am)"” é implementado no processo,

determinando a ac@o de controle corrente no instante k como:
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me =m._, + (Amk,l )new (V.20)

Como consideragdo final, € importante salientar que a matriz dindmica € calculada

apenas uma vez, de forma off-line, € ndo em intervalos de tempo regulares.

V.3 CONTROLADOR HIiBRIDO FUZZY-PREDITIVO

O controlador hibrido proposto neste trabalho foi projetado a partir da estratégia de
controle preditivo DMC, cuja metodologia ja foi descrita de forma detalhada na se¢do
anterior. O modelo de convolucdo da configuragdo original do DMC € substituido por um
modelo dinamico nebuloso funcional, cujo desenvolvimento foi apresentado no capitulo I'V.

O modelo nebuloso atua como preditor na estrutura do controle preditivo, buscando

encontrar os melhores valores futuros (Am ‘ )"ew das mudangas na varidvel manipulada.

A acgdo de controle se dd pela minimizacdo de uma funcdo objetivo similar a

utilizada no algoritmo DMC (equacdo V.16). Neste caso, porém, o termo referente aos
valores preditos ygff’ ¢ calculado tomando-se como base modelos nebulosos tipo Takagi-

Sugeno. Assim, de uma maneira geral, pode-se concluir que o modelo dindmico nebuloso
faz as predi¢Oes da varidvel de saida em funcdo dos sinais de entrada passados e presente e

dos sinais de saida passados.
O algoritmo de controle hibrido pode ser sintetizado nos seguintes procedimentos:

* Inicializagdes dos parametros do controlador (NP, NC) e do otimizador

(responsdvel pela determinacio das acdes de controle);

*  Célculo das predigdes de saida y/;*’ baseando-se no modelo nebuloso;

* Incorporagdo da correcdo sobre a trajetoria predita;
*  (Cdlculo da funcdo objetivo conforme a equacio V.16;

e (Célculo da seqiiéncia de entradas para minimizar a funcdo objetivo do

controlador.
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V.4 SINTONIA DOS CONTROLADORES

Os parametros dos controladores DMC e hibrido s@o ajustados através da anélise
conjunta da “Integral do valor Absoluto dos Erros” (IAE — Integral of the Absolute value of
the Error) com o comportamento dindmico da varidvel manipulada durante a acdo de

controle, buscando-se a melhor combinacdo. A equagdo V.21 define o TIAE, onde y*

atual

representa o valor desejado (setpoint) da resposta do sistema e y € o valor presente da
resposta no tempo 7, sendo 7y € #; 0s instantes inicial e final, respectivamente, do periodo de

avaliacdo.

Iy
MEzj

to

ymw—ymﬂww (V.21)

A andlise gréifica tornou-se necessdria em decorréncia da presenca de
comportamentos oscilatdrios para os dois sistemas considerados neste trabalho como casos

de estudo.

V.5 CONSIDERACOES FINAIS SOBRE O CAPITULO

O objetivo deste capitulo foi apresentar os principais conceitos referentes a
estratégia de controle preditivo baseada em modelo (MBPC). A metodologia DMC foi
descrita de forma detalhada, sendo esta a abordagem empregada com maior freqiiéncia e
sucesso nos processos industriais. Tal estratégia foi utilizada na obten¢do do controlador
hibrido, o qual utiliza um modelo dindmico nebuloso funcional em substitui¢io ao modelo
de convolu¢@o (modelo de previsdo linear). Desta forma, o novo controlador preditivo
passa a ser composto por uma estrutura ndo linear, decorrente da interpolacdo entre as

funcdes conseqiientes lineares da base de regras para cada sistema.

Os proximos capitulos (VI e VII) apresentam o desenvolvimento de modelos
dindmicos nebulosos tipo Takagi-Sugeno para dois processos de copolimeriza¢do, com
conseqiiente geracdo do controlador hibrido fuzzy-preditivo. Tais sistemas possuem
dindmicas complexas altamente ndo lineares, refor¢cando assim a importancia da aplicacdo
da estratégia proposta. O controlador hibrido é comparado posteriormente a configuragdo

DMC convencional para os problemas regulatério e servo.
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CAPITULO VI
ESTUDO DE CASO 1: COPOLIMERIZAQ_;AO
DO METACRILATO DE METILA E ACETATO
DE VINILA
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VI.1 INTRODUCAO

O primeiro processo considerado neste trabalho para aplicacio dos
desenvolvimentos propostos corresponde a rea¢do de copolimerizagdo por radical livre em
solucdo do metacrilato de metila com o acetato de vinila em um reator CSTR

(CONGALIDIS et al., 1989; MANER, DOYLE III, 1997; BARTASSON, 2005).

Inicialmente, na se¢do VI.2, é realizada uma descricdo detalhada do sistema, o
qual possui uma malha de reciclo. O modelo fenomenolégico do processo, assim como 0s
respectivos parametros e constantes sdo apresentados posteriormente na secao VI.3. Esse
modelo € considerado como planta para geragdo de dados dindmicos e implementacido do
sistema de controle proposto. Na se¢dao VI.4, € descrita a implementacio da estratégia de
controle feedforward do reator de copolimerizacio para compensar os distirbios
introduzidos pela presenca do loop de reciclo. Esse controlador possibilita a separacdo do
controle do reator do restante do sistema, de modo que os desenvolvimentos subseqiientes
(obteng¢do dos modelos nebulosos e geragao do controlador hibrido) considerardo o reator
de forma isolada. A secdo VL5 apresenta o comportamento dindmico do processo via
simulagdo computacional para a ocorréncia de uma perturbacdo externa, demonstrando
também um estudo sobre as ndo linearidades presentes no meio reacional. Na seqiiéncia,
modelos dindmicos nebulosos funcionais sdo construidos para quatro varidveis de saida,
sendo discutidos os desenvolvimentos presentes na etapa de identificagdo de dados, além
dos passos de treinamento e validagao dos modelos (se¢ao VI.6). Por fim, na secdao VI.7,
apresentam-se os resultados de simulacdo para o controlador hibrido monovaridvel
resultante da insercdo dos modelos nebulosos internamente na estrutura DMC. Esse novo
controlador preditivo tem seu desempenho comparado ao controle DMC convencional para
os problemas regulatdrio e servo. Ainda € realizado um estudo sucinto da influéncia do

fator de supressdo no desempenho dos controladores.

V1.2 DESCRICAO DO PROCESSO

Na figura VI.1, estd apresentado um diagrama esquemadtico do reator de
copolimerizacdio com um loop de reciclo. Para o presente estudo, o mondmero A € o

metacrilato de metila (MMA), o monomero B é o acetato de vinila (VAc), o solvente é o
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benzeno, o iniciador € o azobisisobutironitrila (AIBN) e o agente de transferéncia de cadeia
¢ o acetaldeido. As vazdes de mondmero podem também conter inibidores tais como o m-
dinitrobenzeno (m-DNB). Este sistema € interessante porque o metacrilato de metila é
muito mais reativo que o acetato de vinila na copolimeriza¢do, como indicado pelas suas
respectivas razdoes de reatividade de 26 e 0,03, ocorrendo o contrdrio na

homopolimerizacao.

/\ TANQUE DE q

ARMAZENAMENTO
« (9)
S

MONOMERD (4)
[ ]

— e

MOHGMERC (E)
-
pa— @
IMICIADOR (1)
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AGENTE DE
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REATOR

REFFIGEFANTE
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SEPARADOR

INIEIDOR (Z)

POLIMERO, INICTADOR E AGENTE DE TRANSFERENCTA

Figura VI.1. Diagrama do processo de copolimerizacdo do MMA/V Ac (CONGALIDIS et
al., 1989).

Os mondmeros A e B s@o continuamente adicionados, juntamente com o iniciador,
o solvente e o agente de transferéncia de cadeia. Em adicdo, o inibidor pode estar presente
nestas correntes de entrada como uma impureza. Estas vazdes de alimentacdo sao
combinadas (corrente 1) com a vazdo de reciclo (corrente 2), originando a vazdo de
alimentac¢do do reator (corrente 3), o qual é assumido ser um tanque agitado de mistura
continua (CSTR) com um sistema de refrigeracdo (jaqueta). H4 um fluxo de refrigerante

através da jaqueta com o objetivo de remover o calor da polimerizacdo. Polimero, solvente,
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mondmeros ndo reagidos, iniciador e agente de transferéncia de cadeia fluem do reator para
o separador (corrente 4). Neste, polimero, iniciador residual e agente de transferéncia de
cadeia sdo removidos (corrente 6). Geralmente, em processos industriais, o separador é
composto por uma série de etapas, incluindo secadores e colunas de destilagdo. Mondmeros
ndo reagidos e solvente (corrente 7) s@o transportados ao ponto de purga (corrente 8), o
qual representa uma corrente de escape e outras perdas. A purga € requerida para prevenir
acimulo de inertes no sistema. Apds a purga, os mondmeros e solvente (corrente 9) sdo
bombeados para o tanque de armazenamento, de forma a prevenir mudangas bruscas na
vazdo de reciclo e na composi¢do. A corrente de reciclo (corrente 2) é entdo adicionada a

corrente de alimentagdo.

As condicdes de operagdo do estado estaciondrio consideradas por Congalidis et
al. (1989), as quais serdo utilizadas neste trabalho, estdo apresentadas na tabela VI.1. Sob
estas condi¢des, o tempo de residéncia no reator € de aproximadamente 6 horas e a
conversao global de mondmero € de 20%. Essas condi¢des asseguram que a viscosidade do

meio reacional permaneca em um nivel moderado.

Tabela VI.1. Condi¢des operacionais para o reator de copolimerizacio do MMA/VAc.

Entradas Valores
Taxa de alimenta¢do do mondmero A (MMA) Gu= 18 kg/h
Taxa de alimentacdo do mondmero B (VAc) Gy=90 kg/h
Taxa de alimentacdo do iniciador (AIBN) Gy=0,18 kg/h
Taxa de alimenta¢do do solvente (Benzeno) Gy=36 kg/h
Taxa de alimentacdo do agente de transferéncia _
de cadeia (Acetaldeido) Gy=2.7kg/
Taxa de alimentacdo do inibidor (m-DNB) G4=0,0
Temperatura da jaqueta do reator T;=336,15K
Temperatura da alimentacdo do reator Ty=353,15K
Taxa de purga £=0,05
Pardametros do Reator
Volume do reator V.,=1m3
Area de transferéncia de calor do reator S,=4,6 m?
Saidas
Taxa de producao de polimero G,i=23,3 kg/h
Frac@o molar de A no copolimero Y, =0,5591
Peso molecular ponderal médio M,,, = 34994,7 kg/kmol

Temperatura do reator T,=353,02K
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As variaveis de saida do reator, importantes para controle da qualidade do produto,
sdo a taxa de produgdo de polimero (G,;), a fragdo molar do monémero A no copolimero
(Y4p), 0 peso molecular ponderal médio (M,,) e a temperatura do reator (7;). As entradas
sdo as vazdes do mondmero A (Gy), mondmero B (G, iniciador (Gy), agente de
transferéncia de cadeia (Gy), solvente (Gy), inibidor (Gy), a temperatura da jaqueta do
reator (7}) e a temperatura de alimentagdo do reator (7). O reator, o separador e o tanque
de armazenamento possuem inicialmente solvente puro pré-aquecido a 353,15 K. As
entradas para o modelo ndo linear (descrito na proxima sec¢do) foram entdo variadas de
modo a serem obtidos valores de estado estaciondrio aceitdveis para as varidveis de saida.
A tabela V1.1 também indica que a temperatura de alimentacdo do reator 7,7 € praticamente
igual a temperatura do reator 7. Isso ocorre devido ao fato de ter-se escolhido simular a
operacdo do reator com uma alimentacdo pré-aquecida, onde a tnica fonte de remocao de

calor seja a troca térmica através da jaqueta.

VI.3 MODELO FENOMENOLOGICO

O modelo fenomenoldgico para o processo € apresentado a seguir (CONGALIDIS
et al., 1989; MANER, DOYLE III, 1997; BARTASSON, 2005). Este ¢ uma generalizagao
de modelos que tém aparecido na literatura e t€m sido verificados experimentalmente
(HAMER et al.,, 1981; SCHMIDT, RAY, 1981; SCHMIDT et al.,, 1984). Como ji
discutido, o modelo descrito serd considerado como planta para implantacao da estrutura de

controle proposta.
VI.3.1 Mecanismo Cinético

O seguinte mecanismo cinético de radical livre € postulado para a polimerizagdo
de monomeros A e B na presenca de iniciador (/), solvente (S), agente de transferéncia de

cadeia (7) e inibidor (Z). Neste mecanismo, A, * e B,  * representam as cadeias de

n,m
polimero em crescimento (polimero “vivo”) contendo n unidades do mondmero A e m

unidades do mondmero B, terminando em A e B, respectivamente. P, representa a cadeia

de polimero “morto” contendo n unidades do mondmero A e m unidades do mondmero B.

Para o célculo das constantes de taxa de terminagdo cruzadas € assumido que:
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kcab = chaakcbb
i = K daak av

Iniciacdo:
(003 2f-.
[++AD0B A,
[++B0G B,
Se+AOB A,-*
Se+BUS B *
Te+AOR A,-*

T++BO& B

Propagacdo:

A, c+AR A

n+l,m

ki
A ++BIT B

.
n,m+1

B, «+AMT A

m n+l,m

B,,*+BI¥ B

n,m+1
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Terminacgdo por acoplamento:

A, A » 00D P

n+r,m+q

A, *+B 000D P

n+r,m+q

B,,*+B 00D P .
Terminagdo por desproporcionamento:

A m.+Ar,q. Pn,m+Pr,q

n,

An,m ¢ +Br,q * [)n,m + [)r,q

Bn,m ¢ +Br,q ¢ [)nm + [)r,q

Transferéncia de cadeia para solvente:

A, e+SOB P +Se

Bn,m * +S |:| @ Pn,m + S *

Transferéncia de cadeia para mondémero:

A, tAIHY P +A,

n,m

An,m ¢ +B [T [)nm +B0,1 ¢

B, +AM& P, +A,*

n,m

B m® +B [ Pmm +BO’1 .

n
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Transferéncia de cadeia para o agente:

A, e+T0O%E P +Te

B, ++T0Of P +T-

Inibig¢do:

A, e+z0OB P

n,m

B, -+z0OB P

n,m

Cada uma das constantes cinéticas € calculada pela equag@o de Arrhenius:
k= AeHE (VL1)
sendo A o fator de freqii€ncia, E a energia de ativacdo e R a constante universal dos gases.

Os valores para o fator de freqiiéncia, para a energia de ativagdo e para os
parametros termodinamicos referentes a cada uma das reacdes estdo apresentados na tabela
VI.2. Neste trabalho, o “efeito gel” ndo foi considerado sobre as constantes de taxa das

reacOes, pelo fato deste se tornar importante apenas para altas conversdes de mondmero.

Tabela VI.2. Parametros cinéticos e termodinamicos para o modelo fenomenolégico do

processo de copolimerizagdo do MMA/V Ac.

Pardametros Cinéticos
¢ (eficiéncia do iniciador) = 1
A;i=4,5.10"1/s
Acaa=4,209.10"" m¥kmol.s
Awp=1,61.10° m3/kmol.s
Adaa = 0’0
Aap=10,0
Apaa= 3,207.10° m3/kmol.s
Apap=1,233.10° m¥kmol.s
Appa= 2,103.10° m¥kmol.s
Appy = 6,308.10° m3/kmol.s
Axua= 32,08 m3/kmol.s
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Axap= 1,234 m3/kmol.s
Axax = 86,6 m3/kmol.s
A= 2085,0 m3/kmol.s
Avpa=5,257.10* m3/kmol.s
A= 1577,0 m3/kmol.s
Axbs = 1514,0 m3/kmol.s
A= 4,163.10° m3/kmol.s
A.,=2,2 m3kmol.s
A= 1,13.10° m¥kmol.s
E;=1,255.10° kJ/kmol
Eeoa= 2,69.10* kJ/kmol
E.;p=4,00x10° kJ/kmol
Edaa = 0,0
Edbb = 0,0
Epa = 2,42.10* kJ/kmol
E,u = 2,42.10* kJ/kmol
E 0 = 1,80.10* kJ/kmol
E,» = 1,80.10* kJ/kmol
E,0 = 2,42.10% kJ/kmol
E,» = 2,42.10% kJ/kmol
E.s = 2,42.10* kKJ/kmol
B = 2,42.10% kJ/kmol
E,pa = 1,80.10* kJ/kmol
E, = 1,80.10* kJ/kmol
E.ps = 1,80.10* kJ/kmol
E, = 1,80.10" kJ/kmol
E.=00
E;=0,0

Pardametros Termodinamicos
Entalpia de Reacdo
- AH,, = 54,0.10° kJ/kmol
- AH . = 54,0.10° kJ/kmol
- AH,,,p = 86,0.10° kJ/kmol
- AH = 86,0.10° kJ/kmol
Densidade da Massa Reacional
0-=8,79.10° kg/m’

Calor Especifico da Massa Reacional
C,=2,01kl/kgK
Coeficiente de Transferéncia de Calor do Reator
U, =6,0.10° kJ/m’.s.K

VI1.3.2 Balancos de Massa e Energia

Assumindo-se que a copolimeriza¢ido ocorre em um reator tanque agitado continuo

(CSTR) com volume reacional constante, pode-se escrever o seguinte balanco molar para
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as concentracdes dos mondmeros, iniciador, solvente, agente de transferéncia de cadeia e
inibidor:
C.-C
4G _ Sy ~C -R, (VL2)
dt e

com a seguinte condi¢do inicial:
C,(0)=C,,,para k =a,b,i,s,t,z.

Na equacdo VI.2, Cy é a concentracdo do componente k no reator, Cir € a
concentracdo do componente k na alimentacio do reator, Ry € a taxa de reacdo de consumo

do componente k e 6, € o tempo de residéncia do reator.

A taxa de vazdo volumétrica de alimentagdo do reator (Qy), as concentragdes de

alimentagdo (Cy) e o tempo de residéncia do reator (6,) sdo calculados pelas seguintes

equagoes:
F.M
Q, :Z Wk (VL.3)
P,
F,
C,=—L (VL4)
Q
Vv
6 . (VLS)
0,

Estas equacdes para os balangos molares sdo acopladas ao seguinte balanco de

energia para o reator:

ﬂ - Trf _Tr + (_AHpau)kpauCuCa- + (_Athu )kpbacucb'
dt 6. p.c,
(VL6)
+ (_AHpab)kpabeCw + (_AHpbb )kpbbeCb° _ UrSr (Tr - 7;)
prcr Vrprcr

com a seguinte condi¢do inicial:
Tr (O) = TrO

Considerando-se a hipétese da cadeia longa (RAY, 1972), as expressdes para

determinacdo das taxas de reacdo sdo dadas por:
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R, ={(k,, +k,)C,. *+(k,, +k,)C,.}C, (VL)

R, ={(k,, +k,,)C,. +(k,, +k,,)C,.}C, (VL)

R =kC, (VL9)

R =(,C,.+k,C,)C, (VL10)

R =(k,C, +k,C,)C, (VL.11)

R =(k,C,. +k,C,.)C, (VI.12)

A taxa de produgdo instantdnea de copolimero (G,;) € dada por:

G,=(RM,+RM,)V, (VL.13)

Assumindo-se a hipétese do estado quase-estaciondrio (RAY, 1972), as seguintes

expressoes podem ser deduzidas para calcular as concentracdes totais de radicais livres no

reator com termina¢ao nos mondmeros A ou B:

— -1, +\1122 — 41,

- 21,

Ch' = ﬁ Ca-
com as variaveis intermediarias definidas como:

— (k + kxab )Ch

pab
ﬁ (k + kxba )Cu

pba

ll = kcua + kdua + 2ﬁ(kcuh + kdab) + ﬁz (kcbh + kdhb)
lZ = Cz(kza +15kzb)

I, ==2kC.&

(VL14)

(VL15)

(VL16)

(VL17)
(VL18)

(VL.19)
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VI1.3.3 Composicdo do Copolimero “Morto”

As concentragdes molares dos dois mondmeros no polimero “morto” (4, e 4;) sdo

calculadas pelos seguintes balangos molares:

A=
A 2y = (V1.20)
dt 6.
A=A
A, =Y " +R (VL.21)
dt 7

com as respectivas condi¢des iniciais:
A,0)=A4,
Ab 0)= /]bo
A fragdo molar do mondmero A no polimero “morto” (y,,) € calculada pela

expressao:

Yap = A, (V1.22)

Aa + Ah

VI.3.4 Pesos Moleculares Médios Numérico e Ponderal

Na primeira parte deste item (VI.3.4.1), o procedimento de cédlculo dos momentos
de ordem 0, 1 e 2 da distribui¢do de peso molecular (MWD) do copolimero “morto” &

apresentado. Estes momentos sdo definidos como a seguir para k = 0,1,...,00:
wl=>> (M, +mM )P, (VI.23)
n=0 m=0

Na segunda parte (VI.3.4.2), estes momentos sdo derivados para os momentos da

MWD do copolimero “vivo”, os quais sdo definidos como a seguir para k = 0,1, ..., 00:

W= Z Z (nM,+mM )" A, * (V1.24)
n=0 m=0
W= Z Z (nM,+mM,)" B, * (VL.25)

n=0 m=0
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Os pesos moleculares médios numérico e ponderal do copolimero “morto” (M,, e

M,,,, respectivamente) sdo calculados pelas seguintes relagoes:

-y
=il (VI1.26)
p wop
_Y
L=tz (V1.27)
p wlp

VI1.3.4.1 Momentos da MWD do Copolimero “Morto”

Considerando-se um reator tanque agitado continuo (CSTR) e utilizando-se a
técnica das fungOes geratrizes (Generating Function), as seguintes equacoes dindmicas sao

derivadas conforme Tsoukas et al. (1982):

d wo - wO
ZO fgr kcaa (lﬂo ) +kcabw0 lpO T kcbb (lﬂo ) (V128)
+ Lll//{)" + sz(});-
d 1p wp _wlp a ,y,ae as : ‘we
Z =Yy 7 Kol W+ ko, @5 + W05 (V1.29)

+ koW + Ly + Ly

dyy _yi —yl
dt 0

t ko, QU YT W) kg W) sy (VL30)
+ Ly + Ly

+ kW) sy

com as respectivas condi¢des iniciais:

Wy (0) =4y,
@i =g,
Wy 0) =y,

Nestas equacdes, as varidveis intermedidrias L; e L, s@o definidas como:

L=k,C +k,C, +k, ,C +k C +k C +k, C.+k,C,. (VL31)

xas s xaa " a xab xat 't daa ™~ a* dab
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L,=k,C, +k,C, +k,,C, +k,C, +k,C. +k,,C, +k,,C.. (V1.32)

xbs s xba ™~ a xbt 't

V1.3.4.2 Momentos da MWD do Copolimero “Vivo”

O método das fungdes geratrizes € usado para este cdlculo (RAY, 1971a, b). Estes
momentos sdo 0s mesmos para todas as reacdes e somente dependem do ambiente reacional
local. Assim, as expressdes analiticas para o cédlculo dos momentos da MWD do

copolimero “vivo” sdo definidas como a seguir:

. _B;
o _ By VL33
e 3 ( )
we = aaViiM, *M)*+acM, _ B2?3 (VL34)
B, B,

_ _B3{(al +a2)MuMb +B2(Mu +M, -1}

Wy B
LoV, (M, + M, -DM, +M,) acM,M, -1  2B)B, (V1.35)
B, B, B}
ae 2B2{a1azvl (Ma + Mb) + alclMa}
Y -
BZ
1
B
be _ Oy
=4 VI1.36
W 3 ( )
. aaV,M,+M )+a,c,M, B,B
yr =00V M, M) rae M, 224 (VL37)
B, B,
. _ — B +a,) MM, +B,(M, +M, —1)}
l/jz - 2
Bl
LAV, (M, + M, - M, + M) ae,M, M, -1 (VL.38)
B, B,
+ _232234 +l//b' _ ZBz{alazvz(Ma + Mb) + 0’2C4M,,}
Bl3 : Blz

As seguintes combinagdes dos parametros cinéticos sdo utilizadas nas equacdes

VI.33-38:



CAPITULO VI — ESTUDO DE CASO 1: COPOLIMERIZACAO DO METACRILATO

DE METILA E ACETATO DE VINILA 98
k C
a = pada (V1.39)
{ (kcaa + kdaa)ca' + (kcab + kdab)cb' + (k xaa)ca + (kpab + kxab)cb
+kxatq + kxasq + kzaCz}
a, = koG (VL40)
{(kchh + kdbb)Ch° + (kcab + kdah)ca' + (kphh + kxhh)ch + (kpba + kxha)ca
+kxtht + kxbsCs + kzbcz}
c. = Zkzgcz + Cs (kxascu- + kxbxch-) + Ct (kxuzcu' + kxhtcb')
;=
kpaa (Ca + Cb ) kpaa (Ca + Cb )
(VL41)
kxaacw + kxbacb°
+
kpaa
— 2kl£Cl + Cs (kxasCa° + kxbst°) + Ct (kxatcw + kxthb°)
C4 -
k., (C,+C,) k., (C.+C,)
pbb b pbb b (VI42)
kxbbcb° + kxabcw
+
kpbb
kpaa
= (V1.43)
kpuh
k
r, =22 (VL44)
kpba
y =1 (V1.45)
pab
C, =hy (VL46)
o, =490 (V1.47)
1
x=—o (V1.48)
hr
Vi=cx—¢ (VL49)
V,=cx—¢, (VL.50)
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B =1-(a,+a,) +aa,(1-x) (VL51)
B,=M,+M)1-x)aa,-aM, —a,M, (VL52)
B, =ac +aa)V, (VL53)
B, =a,, +aa,V, (VL54)

VI1.3.5 Balango Molar do Separador e do Tanque de Armazenamento

Estes equipamentos sdo modelados através de representacdes dinamicas de 1*

ordem das concentragdes das espécies, considerando-se os respectivos niveis constantes:

Separador:
diks - C“féz G (VL55)
com a seguinte condi¢do inicial: C, (0)=C,,, , para k =a,b,i,s,t,z.
Tanque de armazenamento:
4Gy _ Cur ~Cu (VL56)

dt 6

0

com a condi¢do inicial: C,,(0)=C,, , para k =a,b,i,s,t,z.

VI.4 CONTROLE FEEDFORWARD DO RECICLO

A corrente de reciclo introduz perturbacdes na alimentag@o do reator, fazendo com
que as propriedades do polimero sejam desviadas de seus niveis desejados. Visando
compensar tais distdrbios, é implementado um controlador feedforward ao processo. Este
atua através da manipulacdo das vazoes de entrada do sistema de modo a manter constantes
as vazdes e composicdes na alimentacdo do reator. Esta acdo permite que o reator seja

analisado separadamente do restante do meio.
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As equacdes do controle feedforward foram obtidas pelo balanco material por

componente em torno do ponto de adi¢ao de reciclo. Para o mondmero A, tem-se:

F

a3

=F

al

+y,,F, (VL57)

Na equacdo VI.57, F,, e F, sdo as vazOes molares do componente A nas
correntes 3 e 1, respectivamente, F, € a vazao molar global da corrente 2 ¢ y,, representa

a fracdo molar de A na corrente 2.

Como se deseja manter o fluxo de mondmero A para o reator ( F,

a

,) constante, a

equagdo VI.57 € entdo resolvida para a vazdo de A na entrada do sistema ( F,, ):

F

al

=F,-y,F, (VL58)

As equagdes correspondentes para as vazdes do mondomero B e do solvente na

entrada do sistema (F,, e F

s1?

respectivamente) sdo apresentadas a seguir:
Fy = Fy = y,F, (VL59)
Fo=F;-y,F, (VL.60)

Portanto, qualquer distirbio em F, ou nas composi¢des da corrente 2 (y,,) fard

com que o controlador provoque variacdes na vazio de entrada do sistema (corrente 1) a
fim de manter a alimentagdo do reator (corrente 3) constante. E importante destacar que se
qualquer uma das equacdes de controle gerar um valor de vazio de alimentacdo negativo,

este valor deve ser ajustado em zero.

Para andlise do controle feedforward e, posteriormente, obtencdo dos modelos
nebulosos e implementacdo do controlador hibrido, desenvolveu-se para o processo um
programa de simula¢do computacional em linguagem FORTRAN 90 (Compaq Visual
Fortran 6.6), o qual integra numericamente o modelo fenomenolégico descrito na secdo
VIL.3. O programa utiliza a rotina IVPAG (rotina IMSL do FORTRAN) que se baseia nos
métodos de Adams-Moulton’s ou Gear, pelo fato do sistema de equacdes do reator ser um
problema de valor inicial de equacdes diferenciais ordindrias. As concentracdes iniciais
(mondmeros, iniciador, solvente, agente de transferéncia de cadeia e inibidor) no reator,
assim como suas condi¢des operacionais de entrada, sdo apresentadas na tabela VI3

(MANER, DOYLE III, 1997):
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Tabela VI.3. Condi¢des iniciais do processo de copolimerizacdio do MMA/V Ac.

Varidvel Valor Inicial
C,, 2,4500.10" kmol/m3
C, 5,6010 kmol/m3
C., 1,8163.10° kmol/m?
C., 2,7580 kmol/m?
o 3,6524.10" kmol/m?
C., 0,0 kmol/m3
T, 353,0161 K
A 8,3092.10" kmol/m?
Ao 6,5524.10" kmol/m3
» 6,6571.10” kmol/m3
» 1,4133.10° kg/m?
» 4,9458.10° kg?/kmol.m?
o 2,4500.10" kmol/m3
C,.o 5,6010 kmol/m3
C., 1,8163.10° kmol/m?
C.. 2,7580 kmol/m?
C., 3,6524.10" kmol/m?
C.o 0,0 kmol/m3
C.o 2,9821.10" kmol/m3
Cio 6,8176 kmol/m3
Cio 0,0 kmol/m3
C.0 3,3571 kmol/m3
C,o 0,0 kmol/m3
C.o 0,0 kmol/m3
/]af 0,0 kmol/m3
Ay 0,0 kmol/m3
Wy, 0,0 kmol/m3
W, 0,0 kg/m3
Wl 0,0 kg?/kmol.m3
Ribs = Els /Fb3s 1’0485X10_3
M, 100,12 kg/kmol
M, 86,09 kg/kmol
M, 164,21 kg/kmol
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M, 78,11 kg/kmol
M, 44,05 kg/kmol
M, 168,11 kg/kmol

Assim, o desempenho do controle feedforward foi examinado através da andlise da
resposta das varidveis, resultante de perturbacdes na taxa de purga para operagdo
estaciondria do reator. Inicialmente, a taxa de purga € igual a 0,05 (valor estacionario,
conforme tabela VI.1). No instante de 30 horas, ela € alterada para o valor de 0,30 até o
tempo de 60 horas, quando entdo retorna ao seu valor inicial. As figuras VI.2-4 ilustram o
comportamento das vazdes molares durante todo o intervalo de perturbacio. E observado

que as correntes de alimentacdo do reator sdo mantidas constantes devido a agdo do

controlador.

Deve-se salientar que as vazdes de iniciador, agente de transferéncia de cadeia,
bem como a temperatura da jaqueta do reator ndo sdo manipuladas durante a
implementacdo do controle feedforward, ja que esta estratégia é diretamente aplicada aos
disturbios provenientes da corrente de reciclo, a qual € composta somente pelos mondmeros

A e B, e pelo solvente.

0,20 -
0,18
0,16
0,14 i
= 0,124
=
o 1 -
€ 0,10+ Fa
S (S E
LLm 4 a2
0,08 - —F,
0,06
004
0,02 T T T T T T T T T !
0 20 40 60 80 100

Figura VI.2. Ac¢do do controle feedforward nas vazdes do mondmero A para perturbacdes

na taxa de purga.



CAPITULO VI — ESTUDO DE CASO 1: COPOLIMERIZACAO DO METACRILATO

DE METILA E ACETATO

DE VINILA 103
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Figura VI.3. Ac¢ado do controle feedforward nas vazdes do mondmero B para perturbacdes

na taxa de purga.

F_(kmolh)

T T
40 60

Tempo (h)

20 80 100

Figura V1.4. Ac¢ao do controle feedforward nas vazdes do solvente para perturbacdes na

taxa de purga.
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Deste modo, nos desenvolvimentos descritos a seguir, o controle feedforward do
reciclo se encontra implementado ao processo. O reator € entdo analisado isoladamente,

onde este € definido estar em “malha aberta” para essa condi¢do.

VL.5 ANALISE DINAMICA DO PROCESSO

O comportamento dinadmico do processo foi simulado computacionalmente
utilizando o software descrito na secdo VI.4. As figuras VI.5-8 apresentam o
comportamento das varidveis de saida do sistema em “malha aberta” para um distirbio na
vazao molar de inibidor de 4 partes por 1000 da vazao molar total no instante inicial. Essa

vazdo molar total corresponde a soma das vazdes molares de mondmeros, iniciador,

solvente e agente de transferéncia de cadeia na entrada do sistema.

7z

A perturbacdo na concentracdo molar de inibidor é a mesma considerada por
Congalidis et al. (1989) e Maner e Doyle III (1997), sendo esta escolha bastante relevante,
pois se trata de um possivel distirbio para o processo. Um estudo do controle regulatério
para as quatro varidveis de saida, considerando essa perturbacdo, serd realizado na secao
V1.7, onde os controladores hibrido e DMC terdo os seus desempenhos comparados entre

Si.

23,4
22,8

22,2

(kg/h)

= 21,6

G

21,0

2044——r——F——F———————
0o 10 20 30 40 50 60

Tempo (h)

Figura VL.5. Resposta em “malha aberta” da taxa de produgao de polimero (G);) para uma

perturbacdo na concentragdo molar de inibidor de 4 partes por 1000 da vazao molar total.
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0,60 5
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Figura V1.6. Resposta em “malha aberta” da fragdo molar do metacrilato de metila no
copolimero (Y,,) para uma perturba¢do na concentragdo molar de inibidor de 4 partes por

1000 da vazao molar total.
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Figura VI.7. Resposta em “malha aberta” do peso molecular ponderal médio (M,,,) para
uma perturbagdo na concentracao molar de inibidor de 4 partes por 1000 da vazdo molar

total.
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Figura V1.8. Resposta em “malha aberta” da temperatura do reator (7}) para uma

perturbacdo na concentragdo molar de inibidor de 4 partes por 1000 da vazao molar total.

Ainda analisando a dindmica do processo, foi construida a figura VI.9 de modo a
demonstrar as nao linearidades presentes no sistema. Como exemplificacdo, foi escolhido o
peso molecular ponderal médio como varidvel de saida e observado o seu comportamento
em “malha aberta” para perturbacdes degrau de +/- 2% na temperatura da jaqueta. Observa-
se claramente na figura VI.9 um comportamento tanto ndo linear quanto invertido para esta

malha de variaveis.
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Figura VI.9. Comportamento dindmico em “malha aberta” do peso molecular ponderal
médio (M,,,) para perturbagoes degrau de +/- 2% sobre a temperatura da jaqueta (7;) no

instante inicial.

VI.6 MODELAGEM DINAMICA NEBULOSA

Nesta secdo, serdo obtidos os modelos dindmicos nebulosos funcionais para as
quatro variaveis de saida do processo. Para isto, um algoritmo para modelagem dinadmica
nebulosa considerando sistemas SISO foi desenvolvido usando os métodos do agrupamento
subtrativo e minimos quadrados descritos no capitulo IV, sendo este posteriormente
inserido ao programa de simulacdo do processo em “malha aberta” (secao VI.4). Como ja
discutido, os modelos serdo utilizados internamente na estrutura do controle preditivo para

andlise dos problemas regulatorio e servo (secdo VIL.7).
As quatro malhas de controle estudadas sdo definidas como a seguir:

e Malha 1: a taxa de produgdo de polimero (G,;) € a varidvel de saida (controlada)

e a temperatura da jaqueta (7;) € a varidvel de entrada (manipulada);

e Malha 2: a fracdo molar do metacrilato de metila no copolimero (Y,,) € a

variavel de saida (controlada) e a razao entre as vazdes molares do metacrilato



CAPITULO VI — ESTUDO DE CASO 1: COPOLIMERIZACAO DO METACRILATO
DE METILA E ACETATO DE VINILA 108

de metila e acetato de vinila na alimentagcdo do reator (G,3/Gp3) € a varidvel de

entrada (manipulada);

* Malha 3: o peso molecular ponderal médio (M,,) € a varidvel de saida
(controlada), possuindo a temperatura da jaqueta (7) como variavel de entrada

(manipulada);

* Malha 4: possui a temperatura do reator (7,) como varidvel de saida (controlada)

e a temperatura da jaqueta (7}) como varidvel de entrada (manipulada).

Como ja definido, os modelos dinamicos nebulosos construidos neste trabalho
serdo do tipo Takagi-Sugeno (capitulos III e IV). Assim, a préxima etapa no processo de
modelagem refere-se a gera¢do dos dados de identificacdo do sistema através de variacdes
aleatérias no valor da varidvel de entrada. Os dados de treinamento (determinacdo dos
parametros do modelo) e teste (validagdo) devem diferir entre si de forma que seja
garantida a flexibilidade do modelo para condi¢des diferentes de operagdo, dentro, € claro,
dos limites estabelecidos como premissas do sistema. De posse dessas informacdes, o
método do agrupamento subtrativo € aplicado para determina¢do do ndmero de regras r e
dos parametros das funcdes de pertinéncia Gaussianas (centro e desvio padrdo) da parte
antecedente do modelo nebuloso, enquanto o algoritmo dos minimos quadrados € utilizado
no cdlculo dos parametros das funcdes conseqiientes da base de regras do sistema,
conforme definido no capitulo IV. Os valores obtidos para esses parametros em cada
malha, os quais serdo apresentados na seqiiéncia, proporcionam ao modelo uma melhor
capacidade de representatividade em relagdao aos dados de identificac@o. Sao consideradas
trés entradas para o modelo em cada uma das malhas, sendo duas referentes a varidvel
manipulada (um valor presente e um valor passado) e uma referente ao valor passado da
variavel controlada. Uma taxa de amostragem igual a 0,25 horas foi utilizada para um

intervalo de simulagdo de 400 horas.
Malha 1

A figura VI.10 apresenta os dados de treinamento e teste para a temperatura da
jaqueta (7)), enquanto a figura VI.11 mostra o comportamento da taxa de polimerizagdo

(Gpi) para esses valores.
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Figura VI.10. Dados de identificagdo da temperatura da jaqueta 7; (variavel de entrada).
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Figura VI.11. Dados de identificag@o da taxa de produgdo de polimero G,; (varidvel de

saida).
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A tabela VI.4 mostra os resultados de simulagdo para os parametros do modelo

nebuloso funcional.

Tabela VI.4. Pardmetros do modelo nebuloso para a taxa de produgdo de polimero (G).

Numero de Regras = 2

Parametros do Método do Agrupamento Subtrativo

r, =0,50 n =285 £ =050 £=0,15
Parte Antecedente
Regra Centro Desvio Padrao
u(k), u(k-1)
1,08.10" 1,71.10™
1
y(k-1)
2,31.10™ 1,55.10"

u(k), u(k-1)

10,00.10™ 1,71.10™
2
y(k-1)
6,96.10" 1,55.10™
Parte Conseqiiente
Regra i a ; a ; bl"
i=1 8,19.107 -6,60.102 9,82.10"

i=2 2,13.10™ -1,84.10" 9,62.10™!
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A base de regras do modelo funcional pode entdo ser descrita da seguinte forma:

SE (u(k) é A') e (u(k-1) é Al) e (y(k-1) é B') ENTAO y'(k+1) = a'.u(k) +

a;.u(k—]) + bl1 Y(k-1)

SE (u(k) é A2) e (u(k-1) é A2) e (yk-1) é B>) ENTAO y>(k+1) = a’.u(k) +

a; u(k-1) + b} y(k-1)

onde A;. e B,’; sao fungdes de pertinéncia Gaussianas (i = 1, ..., r;j=1, ., nue h=1, ..,
ny, sendo nu e ny o nimero de entradas do modelo referentes as varidveis manipulada e
controlada, respectivamente); k € o instante considerado; u s@o entradas do modelo

referentes a Tj; y representa a entrada referente 2 G,; y' é a saida para cada regra do
modelo e aj. e b; sdo parAmetros das fungdes conseqiientes do modelo referentes as
varidveis Tj e G,;, respectivamente.

Os resultados de validacdo do modelo nebuloso, utilizando o conjuntos de dados
de teste, estdo apresentados na figura VI.12. Considerando o intervalo de simulag¢do de 400
horas, o erro quadritico médio (equacdo IV.19) obtido € igual a 0,218 kg/h, sendo este
bastante reduzido tendo como referéncia a ordem de grandeza da saida. Desta maneira, e a
partir da andlise grafica, observa-se o grande potencial da estrutura proposta na predi¢ao da

saida do processo.
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Figura VI.12. Validagdo do modelo nebuloso para o conjunto de dados de teste - G,,;.

Malha 2

Na figura VI.13, estdo apresentados os dados de treinamento e teste para a razao
entre as vazdes molares dos mondmeros A (metacrilato de metila) e B (acetato de vinila) na
alimentacdo do reator (G,3/Gp3), enquanto a figura VI.14 mostra o comportamento da

fracdo molar do monémero A no copolimero (Y,,) para esses valores.
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Figura VI.13. Dados de identificacdo da razdo entre as vazdes molares do metacrilato de

metila e acetato de vinila G,3/Gp; (variavel de entrada).
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Figura VI1.14. Dados de identificacdo da fragdo molar do metacrilato de metila no

copolimero Y, (varidvel de saida).
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Os resultados de simulagdo para os parametros do modelo nebuloso sdo

apresentados na tabela VLS.

Tabela VI.5. Pardmetros do modelo nebuloso para a fracdo molar do metacrilato de metila

no copolimero (Y,p).

Numero de Regras = 4
Parametros do Método do Agrupamento Subtrativo
r, =0,50 n =1,00 5 =050 £=0,15
Parte Antecedente
Regra Centro Desvio Padrao
u(k), u(k-1)
1,08.10™! 1,71.10™
1
y(k-1)
1,85.10™ 1,78.10™!
u(k), u(k-1)
9,15.10™ 1,71.10™
2
y(k-1)
1,04 1,78.10"
u(k), u(k-1)
3,99.107! 1,71.10"
3
y(k-1)
6,87.10" 1,78.10™!
u(k), u(k-1)
10,00.10™ 1,71.10™
4
y(k-1)
6,42.10" 1,78.10™!
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Parte Conseqiiente
Regra i a{' a; b{'
i=1 -1,11.107 4,08.10 9,74.10"
i=2 2,38.107 1,24.107 9,88.10"
i=3 -2,38.107 2,18.107 9,83.10™
i=4 -1,84.107 5,61.107 1,04

A base de regras do modelo pode ser descrita como:

SE (u(k) é A') e (u(k-1) é Al) e (y(k-1) é B') ENTAO y'(k+1) = a'.u(k) +

a;.u(k—]) + bll Y(k-1)

SE (u(k) é A7) e (u(k-1) é A]) e (y(k-1) é B}) ENTAO y>(k+1) = al.u(k) +

a? u(k-1)+ b2 y(k-1)

SE (u(k) é A®) e (u(k-1) é A2) e (y(k-1) é B}) ENTAO y*(k+1) = a’ .u(k) +

a;.u(k-1) + b y(k-1)

SE (u(k) ¢ A) e (u(k-1) é A}) e (y(k-1) é B}) ENTAO y*(k+1) = a'.u(k) +

a; au(k-1)+ b14 Y(k-1)

sendo A;, B, , nu e ny definidos como anteriormente para a malha 1; k é o instante
considerado; u sao entradas do modelo referentes a G,3/Gp3; y representa a entrada referente
a Y,; ¥ é a saida para cada regra do modelo € a;e b, sdo parAmetros das fungdes

conseqiientes do modelo referentes as varidveis G,3/Gpz € Y, T€Spectivamente.

Os resultados de validagdo do modelo nebuloso, a partir do conjunto de dados de
teste, estdo apresentados na figura VI.15. Considerando o intervalo de simulagdao de 400
horas, obteve-se um erro quadratico médio de 4,247.10’4, sendo este de dimensao reduzida
tendo como referéncia a ordem de grandeza da saida. Deste modo, e a partir da anélise
gréafica, observa-se que a estrutura de modelo proposta apresenta um enorme potencial para

predi¢do da saida do processo.
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Figura VI.15. Validagdo do modelo nebuloso para o conjunto de dados de teste - Y.

Malha 3

Os dados de treinamento e teste para a temperatura da jaqueta S0 0s mesmos
apresentados na figura VI.10. A figura VI.16 a seguir mostra o comportamento do peso

molecular ponderal médio (M,,) para esses valores.
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Figura VI.16. Dados de identificagdo do peso molecular ponderal médio M,,, (varidvel de

saida).

Os resultados de simulagdo para os parametros do modelo nebuloso sdo

apresentados na tabela VL.6.
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Tabela VI.6. Parametros do modelo nebuloso para o peso molecular ponderal médio (M,,,,).

Numero de Regras =3
Parametros do Método do Agrupamento Subtrativo
r, =0,50 n =1,00 £ =0.50 £=0,15
Parte Antecedente
Regra Centro Desvio Padrao
u(k), u(k-1)
1,08.10" 1,71.10"
1
y(k-1)
7,35.10" 1,60.10™
u(k), u(k-1)
9,15.10" 1,71.10"
2
y(k-1)
1,52.10° 1,60.10"
u(k), u(k-1)
3,99.10" 1,71.10™
3
y(k-1)
2,46.10" 1,60.10™
Parte Conseqiiente
Regra i a ; a; b{'
i=1 5,18.107 -1,83.107 1,00
i=2 1,90.107 -1,82.107 8,96.10""
i=3 2,53.10* 1,03.107 9,94.10™
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A base de regras do modelo pode entdo ser descrita como:

SE (u(k) é A') e (u(k-1) é Al) e (y(k-1) é B') ENTAO y'(k+1) = a'.u(k) +

a;.u(k—]) + bl1 Y(k-1)

SE (u(k) é A2) e (u(k-1) é A2) e (yk-1) é B>) ENTAO y>(k+1) = a’.u(k) +

a; u(k-1) + b} y(k-1)

SE (u(k) é A) e (u(k-1) é A}) e (y(k-1) é B}) ENTAO y*(k+1) = a’.u(k) +

alu(k-1)+ b} y(k-1)

sendo Aj., B}’;, nu e ny definidos como anteriormente para a malha 1; £ € o instante

considerado; u sdo entradas do modelo referentes a 7Tj; y representa a entrada referente a

M,,; y' é a saida para cada regra do modelo e a ; e b, sio pardmetros das fungdes

conseqiientes do modelo referentes as varidveis 7; e M), respectivamente.

Para esta malha, € importante destacar a ocorréncia de dificuldades na aplicacao
do método dos minimos quadrados, causadas pelo mau condicionamento da matriz de
obtencdo dos parametros das funcdes conseqiientes das regras no processo de inversdo. Os
problemas foram causados pelo uso de valores inadequados na freqii€éncia de excitagdo da
temperatura da jaqueta (variavel de entrada), e foram solucionados por modificacdo nesses
dados, levando em consideracao limitagdes nos valores maximos de freqiiéncia de modo a

garantir a modelagem dos valores estaciondrios conforme ja discutido no capitulo I'V.

Os resultados de validacdo do modelo nebuloso, a partir do conjunto de dados de
teste, estdo apresentados na figura VI.17. Considerando o intervalo de simulagdo de 400
horas, obteve-se um erro quadratico médio de 90,169 kg/kmol, sendo este de ordem
reduzida tendo como referéncia a ordem de grandeza da saida. Desta maneira, e a partir da
andlise grafica, observa-se que a estrutura de modelo proposta possui grande capacidade

para predi¢do da saida do processo.
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Figura VI.17. Validag¢do do modelo nebuloso para o conjunto de dados de teste - M,,,,.

Malha 4

Os dados de treinamento e teste para a temperatura da jaqueta S0 0s mesmos
apresentados na figura VI.10. A figura VI.18 a seguir mostra o comportamento da

temperatura do reator (7,) para esses valores.
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Figura VI1.18. Dados de identificacdo da temperatura do reator 7, (varidvel de saida).

Os resultados de simulagdo para os parametros do modelo nebuloso sdo

apresentados na tabela VL.7.



CAPITULO VI — ESTUDO DE CASO 1: COPOLIMERIZACAO DO METACRILATO
DE METILA E ACETATO DE VINILA

122

Tabela VI.7. Pardmetros do modelo nebuloso para a temperatura do reator (7).

Numero de Regras = 3
Parametros do Método do Agrupamento Subtrativo
r, =0,50 n =1,00 £ =0.50 £=0,15
Parte Antecedente
Regra Centro Desvio Padrao
u(k), u(k-1)
1,08.10" 1,71.10"
1
y(k-1)
1,73.10™ 1,56.10™
u(k), u(k-1)
9,15.10" 1,71.10"
2
y(k-1)
9,10.10" 1,56.10"
u(k), u(k-1)
3,99.10" 1,71.10™
3
y(k-1)
4,56.10" 1,56.10"
Parte Conseqiiente
Regra i a ; a; b{'
i=1 -6,72.107 1,72.10" 9,36.10™
i=2 9,42.107 8,45.10° 8,15.10""
i=3 1,15.10" 7,78.107 8,26.10"
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A base de regras do modelo pode ser descrita da seguinte forma:

SE (u(k) é A') e (u(k-1) é Al) e (y(k-1) é B') ENTAO y'(k+1) = a'.u(k) +

a;.u(k—]) + bl1 Y(k-1)

SE (u(k) é A2) e (u(k-1) é A2) e (yk-1) é B>) ENTAO y>(k+1) = a’.u(k) +

a; u(k-1) + b} y(k-1)

SE (u(k) é A) e (u(k-1) é A}) e (y(k-1) é B}) ENTAO y*(k+1) = a’.u(k) +

alu(k-1)+ b} y(k-1)

sendo Aj., B}’;, nu e ny definidos como anteriormente para a malha 1; £ € o instante

considerado; u sdo entradas do modelo referentes a Tj; y representa a entrada referente a T

y' é a saida para cada regra do modelo e a ; e b, sdo parametros das fungdes conseqiientes

do modelo referentes as variaveis 7; e T}, respectivamente.

Os resultados de validagdo do modelo nebuloso, a partir do conjunto de dados de
teste, estdo apresentados na figura VI.19. Considerando o intervalo de simulagdo de 400
horas, obteve-se um erro quadratico médio de 0,128 K, sendo este muito reduzido tendo
como referéncia a ordem de grandeza da saida. Desta maneira, e a partir da andlise grafica,
observa-se que o modelo proposto possui grande potencial de predi¢cdo da saida do

Processo.
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Figura VI.19. Validacdo do modelo nebuloso para o conjunto de dados de teste - T,.

V1.7 RESULTADOS DE CONTROLE

Nesta se¢do, sdo apresentados os resultados de simulacdo para os controladores
preditivos monovaridveis hibrido e DMC. Inicialmente, um algoritmo de controle por
matriz dindmica para sistemas SISO foi desenvolvido em linguagem de programacdo
FORTRAN 90. Posteriormente, a estrutura de controle hibrida foi gerada a partir dos
modelos nebulosos funcionais descritos na secao V1.6, os quais foram inseridos na estrutura
interna do controle DMC em substituicdo ao seu respectivo modelo de convolugdo,
conforme descrito no capitulo V. Ambas as configuracdes de controle foram acopladas ao
software de simulacio do processo em “malha aberta” descrito na secdo VI.4. O critério da
Integral do valor Absoluto dos Erros — IAE (equagdo V.21) € utilizado para ajuste dos
parametros dos controladores, juntamente com a andlise do comportamento dinamico da

varidvel manipulada durante a a¢do de controle, buscando-se o melhor conjunto de agdes.

As estratégias hibrida e DMC foram aplicadas para as quatro malhas de controle
anteriormente definidas e sdo comparadas entre si para os problemas regulatério e servo.
Ao final desta secdo, € apresentada ainda uma andlise da influéncia do fator de supressao no

desempenho dos controladores.
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VI1.7.1 Controle Regulatorio

Para andlise do problema regulatério, foi considerada uma perturbagcdo na vazao
molar de inibidor de 4 partes por 1000 da vazdo molar total no instante inicial. Esta € uma
possivel perturbagdo para o processo de acordo com Congalidis et al. (1989) e Maner e
Doyle III (1997). A seguir, sdo apresentados os resultados de controle regulatério para as

quatro malhas.

Malha 1

A tabela VI.8 a seguir mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia dos
controladores para o controle regulatério da taxa de polimerizacdo, assim como o valor do

IAE.

Tabela VI.8. Parametros dos controladores para o controle regulatdrio da taxa de

polimerizagdo (Gy;).

Parametros DMC Hibrido
Degrau para determina¢do da matriz dinamica 1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 48 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 2 2
Horizonte de controle (NC) 1 1
Fator de supressao (f) 0,001 0,024
Parametro de trajetdria () 0,002 0,550
Intervalo de acao do controlador 0,25 h 0,25 h
IAE (kg/h) 6,9458 12,7861

A figura VI.20 apresenta uma andlise grafica do comportamento da taxa de
producdo de polimero (G,;) sob acdo de controle no tempo de 60 horas, enquanto a figura
VI.21 mostra o comportamento da temperatura da jaqueta do reator 7; (varidvel
manipulada) durante o decorrer da acdo de controle. Foi considerado um setpoint de 23,3

kg/h para a varidvel controlada conforme definido na tabela VI.1.
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Figura VI.20. Resultados do controle regulatério para a taxa de produgio de polimero (G,).
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Figura VI.21. Comportamento da varidvel manipulada 7; resultante do controle regulatério

da taxa de produgdo de polimero.
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Na tabela VI8, observa-se que os valores para NP e NC sdo idénticos para ambos
os controladores. O valor de O para o controle hibrido ¢ maior que para o DMC. Isto
também € verdadeiro para o f, indicando que o controlador hibrido necessita de um
amortecimento maior. Também a tabela V1.8 apresenta que o IAE para o controlador
hibrido € maior que para o DMC. No entanto, a figura VI.20 mostra que o controlador
DMC promove um desvio maximo maior que aquele proveniente da acdo hibrida, apesar de
apresentar um intervalo de resposta menor. Além disso, o controle hibrido provoca um
comportamento inicial levemente oscilatério na varidvel controlada até estabilizar no valor

definido pelo setpoint.
Analisando agora a figura VI.21, é observado um comportamento similar da
varidvel manipulada para as duas estratégias de controle consideradas.

Malha 2

A tabela VI.9 a seguir mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia dos
controladores para o controle regulatorio da fracdo molar do metacrilato de metila no

copolimero, assim como o valor do IAE.

Tabela V1.9. Parametros dos controladores para o controle regulatdrio da fracdo molar do

metacrilato de metila no copolimero (Y).

Parametros DMC Hibrido

Degrau para determinacdo da matriz dinamica 1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 111 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 5 5
Horizonte de controle (NC) 1 2

Fator de supressao (f) 0,0031 0,0230

Parametro de trajetéria () 0,001 0,954

Intervalo de acdo do controlador 0,25 h 0,25 h

IAE 0,1208 0,0406
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A figura VI.22 apresenta uma andlise grafica do comportamento da fracdo molar
do metacrilato de metila no copolimero (Y,,) sob a¢do de controle no tempo de 60 horas,
enquanto a figura VI.23 mostra o comportamento da razdo entre as vazdes molares do
metacrilato de metila e acetato de vinila na alimentacdo do reator G,3/Gp; (varidvel
manipulada) durante o decorrer da ac¢do de controle. Foi considerado um setpoint de 0,5591

para a varidvel controlada conforme definido na tabela VI.1.
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Figura V1.22. Resultados do controle regulatorio para a fracdo molar do metacrilato de

metila no copolimero (Y,,).
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Figura V1.23. Comportamento da varidvel manipulada G,3/G; resultante do controle

regulatdrio da fracdo molar do metacrilato de metila no copolimero.

Na tabela V1.9, observa-se que os valores para NP sdo idénticos para os dois
controladores. No entanto, ha diferencas quanto ao horizonte de controle. O valor de o para
o controle hibrido é bem maior que para 0 DMC, sendo praticamente os limites superior e
inferior do parametro considerado, respectivamente. O controlador hibrido também
apresenta um fator de supressdo maior que o DMC, indicando a necessidade de um maior
amortecimento. A tabela VI.9 também exibe um menor valor do IAE do controlador
hibrido que para o DMC. Além disso, a figura VI.22 mostra que o controlador hibrido
promove um tempo de resposta menor da varidvel controlada que aquele proveniente da

acdo DMC.

Analisando agora a figura VI.23, é observado um comportamento oscilatrio
inicial da varidvel manipulada decorrente da agdo hibrida, estabilizando no tempo de

aproximadamente 40 horas.
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Malha 3

A tabela VI.10 a seguir mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia
dos controladores para o controle regulatério do peso molecular ponderal médio, assim

como o valor do TAE.

Tabela VI.10 Parametros dos controladores para o controle regulatério do peso molecular

ponderal médio (M,,,,).

Parametros DMC Hibrido
Degrau para determina¢do da matriz dinamica -1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 26 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 9 9
Horizonte de controle (NC) 1 1
Fator de supressao (f) 1,50 0,07
Parametro de trajetdria () 0,01 0,98
Intervalo de acao do controlador 0,25 h 0,25 h
IAE (kg/kmol) 23803,45 36359,00

A figura VI.24 apresenta uma andlise grifica do comportamento do peso
molecular ponderal médio (M,,,) sob ag¢do de controle no tempo de 100 horas, enquanto a
figura VI.25 mostra o comportamento da temperatura da jaqueta do reator 7; (varidvel
manipulada) durante o decorrer da acdo de controle. Foi considerado um setpoint de

34994,7 kg/kmol para a varidvel controlada conforme definido na tabela VI.1.
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Figura V1.24. Resultados do controle regulatério para o peso molecular ponderal médio

(My).
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Figura VI.25. Comportamento da varidvel manipulada 7; resultante do controle regulatério

do peso molecular ponderal médio.
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Na tabela VI.10, observa-se que os valores para NP e NC sdo idénticos para os
controladores analisados. O valor de a para o controle hibrido é bem maior que para o
DMC, sendo praticamente os limites superior e inferior do pardmetro considerado,
respectivamente. O controlador DMC apresenta um fator de supressdo bem maior que o
hibrido, indicando a maior necessidade de amortecimento daquela estrutura para esta
malha. A tabela VI.10 também mostra que o IAE para o controlador hibrido é maior que
para o DMC. No entanto, a figura VI.24 mostra que o controlador DMC promove um
desvio maximo maior que aquele proveniente da acdo hibrida, apesar de apresentar um
intervalo de resposta menor. Além disso, o controle DMC provoca um comportamento
inicial oscilatério na varidvel controlada levemente maior que o promovido pelo controle

hibrido.

Analisando agora a figura VI.25, é observado um comportamento similar da

varidvel manipulada para as duas estratégias de controle consideradas.

Malha 4

A tabela VI.11 a seguir mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia
dos controladores para o controle regulatério da temperatura do reator, assim como o valor

do IAE.

Tabela VI.11 Parametros dos controladores para o controle regulatério da temperatura do

reator (7).

Parametros DMC Hibrido

Degrau para determinacdo da matriz dinamica 1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 4 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 2 2
Horizonte de controle (NC) 1 1

Fator de supressao (f) 0,001 0,169

Parametro de trajetdria () 0,0001 0,0010

Intervalo de acao do controlador 0,25 h 0,25h

IAE (K) 1,7438 0,7599
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A figura VI.26 apresenta uma andlise grafica do comportamento da temperatura do
reator (7}) sob acdo de controle no tempo de 30 horas, enquanto a figura VI.27 mostra o
comportamento da temperatura da jaqueta do reator 7; (variavel manipulada) durante o
decorrer da agdo de controle. Foi considerado um setpoint de 353,02 K para a varidvel

controlada conforme definido na tabela VI.1.
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= 3520 P
351,8
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Figura VI1.26. Resultados do controle regulatorio para a temperatura do reator (7).
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Figura VI.27. Comportamento da varidvel manipulada 7; resultante do controle regulatério

da temperatura do reator.

Na tabela VI.11, observa-se que os valores para NP e NC sdo idénticos para ambos
os controladores. O valor de O para o controle hibrido € maior que para o DMC. Isto é
verdadeiro também para o f, indicando que o controlador hibrido necessita de um maior
amortecimento. A tabela VI.11 também mostra que o IAE para o controlador hibrido é bem
menor que para o DMC. Além disso, a figura VI.26 mostra que o controlador hibrido
promove um tempo de resposta € um desvio mdximo menores da varidvel controlada que

aquele proveniente da acdo DMC.

Analisando agora a figura VI.27, € observado um comportamento similar da

varidvel manipulada para as duas estratégias de controle consideradas.

VI1.7.2 Controle Servo

Os controladores também foram analisados para situacOoes de mudancas no

setpoint. A seguir, sdo apresentados os resultados de controle para as quatro malhas.
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Malha 1

A tabela VI.12 a seguir mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia
dos controladores para o controle servo da taxa de polimerizac¢do, assim como o valor do

IAE.

Tabela VI.12. Parametros dos controladores para o controle servo da taxa de polimerizagao

(Gpi)-
Parametros DMC Hibrido
Degrau para determina¢do da matriz dinamica 1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 48 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 2 2
Horizonte de controle (NC) 1 1
Fator de supressao (f) 1,50 0,33
Parametro de trajetdria () 0,002 0,550
Intervalo de acao do controlador 0,25 h 0,25 h
IAE (kg/h) 99,2446 159,6993

A figura VI.28 apresenta uma andlise grafica do comportamento da taxa de
produgdo de polimero (G,;) sob agdo de controle no intervalo de 400 horas, enquanto a
figura VI.29 mostra o comportamento da temperatura da jaqueta do reator 7; (varidvel

manipulada) durante o decorrer da ac¢do de controle.
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Figura VI1.28. Acdo de controle para mudancas no setpoint da taxa de producdo de polimero
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Figura VI.29. Comportamento da varidvel manipulada 7; resultante do controle servo da

taxa de produgdo de polimero.
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Na tabela VI.12, observa-se que os valores para NP e NC sdo idénticos para ambos
os controladores. O valor de a para o controle hibrido é maior que para o DMC. O
contrério ocorre para o f, indicando que o controlador DMC necessita de um amortecimento
maior. Também a tabela VI.12 apresenta que o IAE para o controlador hibrido € maior que
para o DMC. No entanto, a figura VI.28 mostra que a varidvel controlada apresenta

comportamento semelhante para os dois controladores.

Analisando agora a figura VI.29, sdo observados comportamentos praticamente

idénticos da varidvel manipulada para as duas estratégias de controle consideradas.

Malha 2

A tabela VI.13 a seguir mostra os valores dos pardmetros resultantes da sintonia
dos controladores para o controle servo da fracdo molar do metacrilato de metila no

copolimero, assim como o valor do IAE.

Tabela VI.13. Parametros dos controladores para o controle servo da fragdo molar do

metacrilato de metila no copolimero (Y).

Parametros DMC Hibrido
Degrau para determinacao da matriz dindmica 1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 111 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 5 5
Horizonte de controle (NC) 1 2
Fator de supressao (f) 2,5 0,3
Parametro de trajetéria () 0,001 0,954
Intervalo de ag@o do controlador 0,25h 0,25h
IAE 11,9760 10,9537

A figura VI.30 apresenta uma andlise griafica do comportamento da fracdo molar
do metacrilato de metila no copolimero (Y,,) sob agdo de controle no intervalo de 400
horas, enquanto a figura VI.31 mostra o comportamento da razdo entre as vazoes molares
do metacrilato de metila e acetato de vinila na alimentacdo do reator G,3/Gp; (varidvel

manipulada) durante o decorrer da ac¢do de controle.
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Figura V1.30. Ac¢do de controle para mudancas no sefpoint da fracdo molar do metacrilato
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Figura V1.31. Comportamento da varidvel manipulada G,3/Gy;3 resultante do controle servo

da fragdo molar do metacrilato de metila no copolimero.



CAPITULO VI — ESTUDO DE CASO 1: COPOLIMERIZACAO DO METACRILATO
DE METILA E ACETATO DE VINILA 139

Na tabela VI.13, observa-se que os valores para NP sdo idénticos para os dois
controladores. No entanto, estes diferem quanto ao horizonte de controle. O valor de O para
o controle hibrido é bem maior que para o DMC, sendo praticamente os limites superior e
inferior do parametro considerado, respectivamente. O controlador DMC apresenta um
fator de supressdo muito maior que o referente ao controlador hibrido, significando uma
necessidade de amortecimento bem maior para aquele. A tabela VI.13 também mostra um
menor valor do TAE do controlador hibrido que para o DMC. Além disso, a figura VI.30
mostra que o controlador hibrido promove uma resposta com desvios menores do valor

desejado que aquela proveniente da agio DMC.

Analisando agora a figura VI.31, sdo observados comportamentos muito
semelhantes da varidvel manipulada para as duas estratégias de controle consideradas, com

menores desvios para a agao provocada pelo controlador hibrido.

Malha 3

A tabela VI.14 a seguir mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia
dos controladores para o controle servo do peso molecular ponderal médio, assim como o

valor do TIAE.

Tabela VI.14 Parametros dos controladores para o controle servo do peso molecular

ponderal médio (M),,,).

Parametros DMC Hibrido

Degrau para determinacdo da matriz dinamica -1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 26 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 9 9
Horizonte de controle (NC) 1 1

Fator de supressao (f) 4,000 0,075

Parametro de trajetdria () 0,01 0,98
Intervalo de acao do controlador 0,25 h 0,25 h
IAE (kg/kmol) 209179,70 315583,35
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A figura VI.32 apresenta uma andlise grifica do comportamento do peso

molecular ponderal médio (M,,,) sob acdo de controle no intervalo de 400 horas, enquanto a
figura VI.33 mostra o comportamento da temperatura da jaqueta do reator 7; (varidvel

manipulada) durante o decorrer da ac¢do de controle.
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Figura V1.32. Acdo de controle para mudancas no setpoint do peso molecular ponderal

médio (M,,,).
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Figura VI.33. Comportamento da varidvel manipulada 7 resultante do controle servo do

peso molecular ponderal médio.

Na tabela VI.14, observa-se que os valores para NP e NC sdo idénticos para os
controladores analisados. O valor de o para o controle hibrido é bem maior que para o
DMC, sendo praticamente os limites superior e inferior do pardmetro considerado,
respectivamente. O controlador DMC apresenta um fator de supressdo bem maior que o
hibrido, indicando a maior necessidade de amortecimento daquela estrutura para esta
malha, o que também ocorre para o problema regulatério. A tabela VI.14 mostra também
que o IAE para o controlador hibrido é maior que para o DMC. No entanto, a figura V1.32
mostra que o controlador DMC provoca oscilacdes iniciais na varidvel controlada até
estabilizar no setpoint, apesar de apresentar um tempo de reposta menor. Ji para o
controlador hibrido, o comportamento da varidvel controlada é mais suave, sem a presenca
de movimentos oscilatdrios. Essas mesmas andlises sdo validas para o comportamento da

varidvel manipulada, conforme apresentado na figura V1.33.
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Malha 4

A tabela VI.15 a seguir mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia

dos controladores para o controle servo da temperatura do reator, assim como o valor do

IAE.

Tabela VI.15 Parametros dos controladores para o controle servo da temperatura do reator

(T)).
Parametros DMC Hibrido
Degrau para determinacdo da matriz dinamica 1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 4 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 2 2
Horizonte de controle (NC) 1 1
Fator de supressao (f) 2,0 1,1
Parametro de trajetdria () 0,0001 0,0010
Intervalo de acao do controlador 0,25 h 0,25 h
IAE (K) 365,42 380,92

A figura VI.34 apresenta uma andlise grafica do comportamento da temperatura do
reator (7,) sob a¢@o de controle no intervalo de 400 horas, enquanto a figura VI.35 mostra o
comportamento da temperatura da jaqueta do reator 7; (varidvel manipulada) durante o

decorrer da acdo de controle.
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Figura V1.34. Acdo de controle para mudangas no sefpoint da temperatura do reator (7).
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Figura VI.35. Comportamento da varidvel manipulada 7 resultante do controle servo da

temperatura do reator.
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Na tabela VI.15, observa-se que os valores para NP e NC sdo idénticos para ambos
os controladores. Os valores do parametro de trajetéria O sdo baixos para as duas
estratégias, sendo levemente maior para o controlador hibrido. J4 o fator de supressao f é
maior para o controle DMC, indicando uma maior necessidade de amortecimento da
varidvel controlada para esta estrutura. A tabela VI.15 também mostra que o IAE para os
controladores hibrido e DMC sdo praticamente iguais, apresentando resultados satisfatorios

em ambos os casos, o que € confirmado a partir da anélise da figura VI.34.

Analisando agora a figura V1.35, é observado um comportamento praticamente

idéntico da varidvel manipulada para as duas estratégias de controle consideradas.

VI1.7.3 Influéncia do Fator de Supressdo no Desempenho dos Controladores

Como ja descrito, os resultados de controle apresentados anteriormente sao
provenientes do ajuste dos parametros dos controladores através da andlise conjunta do IAE
com o comportamento da varidvel manipulada durante a agdo de controle, buscando-se uma
condicdo que satisfizesse as duas exigéncias. Entretanto, € importante enfatizar que
melhores resultados de controle referentes a resposta da varidvel controlada podem ser
obtidos, mas a custa de maiores oscilacdes na varidvel manipulada. Por outro lado, os
comportamentos das varidveis manipuladas podem ser ainda mais suavizados, porém tendo
como conseqiiéncias acdes de controle mais lentas, causando assim maiores erros na
varidvel controlada em relacio a seu valor desejado. Tais comportamentos sio
influenciados mais necessariamente pelo fator de supressdo f, de modo que as figuras VI.36
e V1.37 a seguir demonstram essas afirmacdes apresentando, como um exemplo ilustrativo,
o efeito do valor de f no peso molecular ponderal médio (M,,,) para o controle regulatorio,
sendo considerada uma perturbacdo na vazdo molar de inibidor de 4 partes por 1000 da
vazao molar total no instante inicial. A aplicagdo do controlador hibrido € analisada, com os

seguintes valores para os demais parametros: NP = 9, NC =1 e a = 0,98. Foi considerado

um intervalo de ac@o do controlador de 0,25 horas.



CAPITULO VI — ESTUDO DE CASO 1: COPOLIMERIZACAO DO METACRILATO

DE METILA E ACETATO DE VINILA 145

35500 -
35250
35000- /. /\J/} /\ﬁ/\A [\ /\ A
34750 J\~/ / \/ v \/ \/
34500
34250

E g:g:g F I (R Malha Aberta

£ 1N ——1=0,040

2 33007 —1=0,055

=, 33250 f=0,070

=" 33000 ——£=0,100
32750 ~-- Setpoint
32500 4 ;
32250
32000 T
31750 — T - T - T T T T T T T T T 1

0 10 20 30 40 5 60 70 80
Tempo (h)

Figura VI.36. Influéncia do fator de supressdo f no peso molecular ponderal médio M,,,,

(variavel controlada).
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Figura VI.37. Influéncia do fator de supressdo f na temperatura da jaqueta 7; (variavel

manipulada).
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Como observado nas figuras VI.36 e VI.37, com o incremento do valor do fator de
supressao f, aumenta-se o amortecimento do sistema, ou seja, cresce a suavidade no
comportamento da varidvel manipulada, o que traz como conseqiiéncias agcdes de controle
mais lentas e continuas, com maiores desvios do valor desejado. Por outro lado, o
decréscimo no valor de f promove o crescimento das oscilagdes do sistema, aumentando a
velocidade de resposta e diminuindo o desvio do setpoint até certo ponto, onde a partir
deste a malha de controle perde estabilidade. A condi¢do para f = 0,04 representa uma

situacdo de instabilizagdo.
VI.8§ CONSIDERACOES FINAIS SOBRE O CAPITULO

Este capitulo apresentou os resultados de simulagdo referentes a aplicacdo de uma
estratégia de controle hibrida fuzzy-preditiva para o processo de copolimerizagdo do
metacrilato de metila com o acetato de vinila. Tal sistema possui um comportamento
altamente ndo linear, o que reforca a busca por modernas configuracdes de controle, tal
como a metodologia aqui descrita. Quatro malhas de controle foram consideradas para
implementacdo da nova proposta, sendo todas as quatro analisadas para os problemas
regulatorio e servo. Os controladores hibridos foram gerados a partir do desenvolvimento
de modelos dindmicos nebulosos tipo Takagi-Sugeno, e tiveram os seus desempenhos
comparados ao controle preditivo DMC convencional. Os resultados de simulagdo
demonstraram o grande potencial da abordagem desenvolvida no campo do controle
avancado, apresentando-a como uma nova alternativa de projeto de controladores

baseando-se em dados dindmicos do processo.
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VIL.1 INTRODUCAO

O segundo caso de estudo considerado neste trabalho para implementacdo dos
desenvolvimentos propostos corresponde a reacdo industrial de copolimerizacio do
eteno/1-buteno usando catalisador Ziegler-Natta solivel em um sistema em série composto
por dois reatores PFR e um CSTR (EMBIRUCU, 1998; EMBIRUCU et al., 2000;
PONTES, 2005).

Inicialmente, na se¢do VII.2, é realizada uma descri¢do detalhada do processo. A
secdao VII.3 apresenta o mecanismo cinético para a copolimeriza¢do do eteno em solucio
com alfa-olefina usando catalisador Ziegler-Natta. O modelo matemaético deterministico do
processo € apresentado posteriormente na secdo VIL4, com as respectivas taxas de reagdao
descritas no apéndice A. Esse modelo € considerado como planta para geracdo de dados
dinadmicos e implementacdo do sistema de controle proposto. Na secdo VILS, € analisado o
comportamento dindmico do processo via simulacdo computacional para a ocorréncia de
perturbacdes externas, sendo demonstrado também um estudo sobre as ndo linearidades
presentes no meio reacional. Posteriormente, na secdo VII.6, modelos dindmicos nebulosos
tipo Takagi-Sugeno sdo construidos para duas varidveis de saida, sendo discutidos os
desenvolvimentos referentes a identificacdo de dados, além das etapas de treinamento e
valida¢do dos modelos. Finalmente, a se¢dao VII.7 apresenta os resultados de simulagdo
para o controlador hibrido preditivo monovaridvel resultante da inser¢do dos modelos
nebulosos na estrutura interna do controle DMC. Aquele novo controlador preditivo tem

seu desempenho comparado ao DMC convencional para os problemas regulatério e servo.

VIL.2 DESCRICAO DO PROCESSO

A figura VIL.1 apresenta a configuragdo bésica do processo. Ele € composto de
dois reatores tubulares e um CSTR ndo ideal (reator central). A operacdo é adiabdtica. A
vazdo de alimentacdo constitui de uma mistura de eteno (mondmero), 1-buteno
(comondmero), cicloexano (solvente), hidrogénio (agente de transferéncia de cadeia) e um
composto de catalisador e co-catalisador Ziegler-Natta. Catalisador e co-catalisador sdo
postos em contato antes de serem alimentados ao sistema, de forma que ja se possa supor a

presenca do catalisador em sua forma ativa na alimentac@o. As correntes de alimentagcdo
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com diferentes composi¢des podem ser introduzidas em diferentes pontos, de modo que as
politicas de alimentacdo sejam muito flexiveis. Como mostrado na figura VII.1, diferentes
modos de operacdo podem ser usados, ja que todos os equipamentos sdo equipados com
variados pontos de injecdo. Usualmente, mondmero, comondmero, solvente, hidrogénio e
catalisador Ziegler-Natta ativo sdo inseridos no primeiro reator da série (podendo ser o
PFR-1 ou o CSTR-NI), e hidrogénio € injetado ao longo do sistema, o qual influi
diretamente nas caracteristicas finais da resina. O PFR-2 age no sentido de aumentar a
conversdo do mondmero e/ou diminuir a quantidade de catalisador utilizado.
Adicionalmente, os agitadores do CSTR-NI podem ser desligados, fazendo com que este
reator se comporte como um reator tubular de largo didmetro. Conseqiientemente,
dependendo do modo de operacdo, os dois reatores podem ser combinados em vdrias
configuragdes em série e em paralelo, de modo que o tipo de reator resultante para o
sistema possa variar de um CSTR quase ideal até um reator tubular tipico ou qualquer outro
tipo de configuracdo entre ambos. Vale ressaltar que mudancas no modo de operagdo
afetam significativamente a distribui¢do de peso molecular do polimero, bem como outras

propriedades do produto final.

Mondmero

Comonomero

Solvente P

oy SER.D roduto

. X0 -
O
PFR-1 ‘ OO
‘[ CSTR-NI

——
T__T | CAT CO-CAT

CAT CO-CAT

Figura VII.1. Configuragdo basica do processo de copolimeriza¢do do eteno/1-buteno

(EMBIRUCU et al., 2000).
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Dois modos de operacido sdo mais freqiientemente utilizados, sendo detalhados

como a seguir:

* Configuracdo 1: é também conhecida como modo agitado, onde o catalisador
ativo € injetado apenas no CSTR-NI, de modo que € nele onde tem inicio a reacdo. Desta
forma, os agitadores do CSTR-NI sdo ligados e o PFR-1 funciona apenas como uma
tubulacdo, por onde sdo alimentados o mondmero, o comondmero, o solvente e o
hidrogénio. Esta alimentacdo pode se dar também através de duas entradas laterais no
CSTR-NI. As alimentagdes laterais possuem a fun¢do de melhorar o grau de mistura no
interior do reator. O grau de mistura € controlado através da manipulacdo da velocidade do
agitador e da taxa de alimentacdo lateral. O trabalho do agitador ndo impede que zonas de
mistura distintas estejam presentes no reator e que gradientes axiais de temperatura possam
ser observados. O PFR-2 tem a finalidade de completar a conversdo. Assim, o processo ¢é
composto de um CSTR ndo-ideal em série com um reator tubular e € usado para produzir

classes de polimeros com distribui¢cdes de peso molecular estreitas;

* Configuracdo 2: é também denominada de modo tubular, onde o agitador do
CSTR-NI fica desligado, de modo que ele funciona como um reator tipo PFR de largo
didmetro, apesar de apresentar certo grau de mistura. Nesse caso, portanto, t€ém-se trés
reatores tubulares em série. Neste modo de operagdo, mondmeros e solvente sdo injetados
na entrada do PFR-1, e a mistura catalisador/co-catalisador e agente de transferéncia de
cadeia (H») podem ser adicionados em diversos pontos ao longo do comprimento do
primeiro PFR. Na pratica, entretanto, apenas um desses pontos estd alinhado de cada vez. O
hidrogénio atua no controle da distribuicdo de peso molecular do polimero formado. Um
controle apropriado da temperatura de alimentagdo é de fundamental importancia nesta
configuragdo, para evitar precipitacio do polimero no interior do reator. Este modo de
operacdo € usado para produzir classes de polimeros com distribuicdes largas de peso

molecular.

Devido a ocorréncia de um tempo de residéncia muito pequeno no CSTR-NI e
pelo fato de seus agitadores estarem desligados quando a operacdo do sistema estd no modo
tubular, um certo grau de mistura ocorre em seu interior, em funcdo de seu largo diametro e
da acdo de internos (agitadores, defletores) atuando como misturadores estdticos. Estudos
mostram que o CSTR-NI comporta-se como uma série de CSTRs ndo ideais uniformes

quando no modo tubular. Tentativas de modeld-lo como um PFR padrdo, quando nesta
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configuragdo, foram mal sucedidas, porque isto requereria a estimagdo de diferentes
conjuntos de constantes cinéticas para as duas modalidades de operacdo, o que nao é
razoavel. Assim, a suposicdo de que o reator se comporta como um trem de CSTRs nao
ideais permite a estimacdo de um tunico conjunto de constantes cinéticas para ambas as

estratégias de operacdo quando do uso do mesmo tipo de catalisador.

O sistema de reacdo pode ser modelado de acordo com a figura VIIL.2
(EMBIRUCU, 1998), onde W, F, R e B representam vazdes méssicas. Os PFRs em série e
os misturadores entre eles conseguem representar os varios pontos de injecdo da mistura
catalisador/co-catalisador e do hidrogénio existentes para o PFR-1 (modo tubular). O
CSTR-NI € representado por uma seqiiéncia de varios CSTRs em série com correntes de
reciclo entre eles, as quais fornecem ao reator um determinado grau de mistura. As
alimentacOes laterais podem ser representadas pelas correntes F. A configuragdo 2 - na qual
o agitador do CSTR-NI fica desligado e o reator funciona como um PFR nao ideal (existe
mistura axial resultante dos refluxos) - pode ser modelada alterando-se o grau de agitagao,

de modo a representar o PFR.

O modo agitado € considerado neste trabalho para desenvolvimento dos modelos
dindmicos nebulosos e implementacdo da estratégia de controle hibrida fuzzy-preditiva
proposta. Para isto, o CSTR-NI € modelado como uma série de cinco CSTRs ideais com
correntes de refluxo entre eles, cada um sendo uma zona de agitacdo. As alimentacdes
laterais ocorrem através das zonas 1 e 4, com numeragdo crescente no sentido da base para

o topo do reator. J4 o PFR-2 € considerado como composto por dois PFRs em série.
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Figura VIL.2. Representacdo do processo de copolimerizagdo do eteno/1-buteno

(EMBIRUCU, 1998).

As condig¢des de operacdo do estado estaciondrio utilizadas estdo apresentadas na
tabela VII.1 (os valores numéricos encontram-se na forma adimensional devido a
impossibilidade de divulgacdo dos dados reais de processo). Como observado, os
mondmeros sdo adicionados ao sistema através de duas correntes (principal e zona 4 do
CSTR-NI), sendo que o hidrogénio estd presente apenas na alimentacdo principal. A
mistura de catalisador e co-catalisador € somente inserida pela base do CSTR-NI (zona 1).
As varidveis de interesse na saida do processo sdo a conversao (x), a taxa de producdo de
polimero (Wy), a temperatura (7;), os pesos moleculares médios numérico e ponderal (M, e
M,,, respectivamente), a polidispersao (PD), o indice de fluidez (MI), o SE (SE) e a

densidade do polimero sélido ().
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Tabela VII.1. Condi¢des operacionais para o reator de copolimerizag¢do do eteno/1-buteno.

Entradas

Valores (Adimensionais)

Pressao de entrada

1,25
Rotacdo do agitador do CSTR-NI 0,80
Alimentagdo Principal
Vazao 9,306
% em massa de eteno 2,48
Razao massica 1-buteno/eteno 1,8
Concentragdo de hidrogénio 1,250
Temperatura 0,17
Alimentagdo da Zona 1 (base) do CSTR-NI
Vazao 0,001
Concentragdo de catalisador 1,42
Razdo co-catalisador/catalisador 1,36
Temperatura 1,50
Alimentagao da zona 4 do CSTR-NI
Vazao 1,034
% em massa de eteno 0,28
Razao massica 1-buteno/eteno 0,2
Concentragdo de hidrogénio 0
Temperatura 0,33
Saidas
Conversao x=19,2576
Taxa de producao de polimero Wy =2,196
Temperatura T,=1,68
Peso molecular numérico médio M, =2,5746
Peso molecular ponderal médio M, =6,5012
Polidispersao PD = 10,8400
MI — Melt Index (indice de fluidez) MI = 1,045
SE — Strees Exponent SE=0,851
Densidade do polimero sélido £=0,966

VIL.3 MECANISMO CINETICO

O modelo cinético adotado para o processo € apresentado a seguir (PONTES,

2005). Este tem como base os mecanismos desenvolvidos por Carvalho et al. (1989),

Embirugu et al. (2000), Cozewith (1988), Kim e Choi (1991) e Xie et al. (1995),
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contemplando todas as possiveis reacdes desses modelos e a multiplicidade de sitios ativos.

As espécies envolvidas no mecanismo sdo apresentadas na tabela VIL.2.

Tabela VII.2. Espécies envolvidas no modelo cinético.

Simbolo Descricao
C Catalisador
ccC Co-catalisador
C* Espécie catalitica ativa
Ic Impurezas que atacam todo o catalisador
I+ Impurezas que atacam a espécie ativa
Icc Impurezas que atacam o co-catalisador
CCD Co-catalisador desativado por impurezas
CD Espécie catalitica desativada
H, hidrogénio
M, Monomero do tipo 1, ou simplesmente o0 mondmero
M, Monomero do tipo 2, ou simplesmente o co-mondmero
P, Polimero “vivo” com o mero 1 como molécula ativa, de j unidades
ik do mero 1 e k unidades do mero 2
Polimero “vivo” com o mero 2 como molécula ativa, de j unidades
Qi do mero 1 e k unidades do mero 2
Ui Polimero “morto” de j unidades do mero 1 e k unidades do mero 2

VI1.3.1 Formacgdo do Sitio Ativo (Sitio de Iniciagdo) ou Ativagdo

C +CCMY C* re, ==k, 0C,10CC] (VILI)

onde C, e C*, sdo o catalisador e a espécie catalitica ativa tipos n, respectivamente.

VII.3.2 Envenenamento por Impureza

I.+CCM\ CCcD Fee = —k,ee M 10CC] (VIL2)
I, +C* [ CD, T = ke, D 10C*, ] (VIL3)

onde CD, € a espécie ativa desativada do tipo n.
VIL.3.3 Iniciacdao da Cadeia (Sitio de Propagacao)

C *n +Ml D:Dﬁzf Pl,O,n ril,n = _kil,n [DC >kn] |:DMI] (VII4)
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C*, +M, M Qo Ton = ki, IC*, 10IM ] (VILS)
VIL.3.4 Propagacao da Cadeia

A reacdo de propagacdo com o 1-buteno como co-mondmero forma uma
ramificacdo curta composta por dois carbonos. Considerando-se um modelo tipo-terminal,
as constantes da taxa de propagacdo dependem do udltimo mondmero da cadeia (ligado ao

sitio catalitico), ndo sendo influenciadas pelo penudltimo mondmero.

P, +mM 0D P, Fovin ==k, OP, 10M ] (VIL6)
P, tM, 0 il Q) k+in Forom = Ko WP, 1HM ] (VIL7)
0, +m oI P, Foaiw =k ,p0n 00,,,10M,] (VILS)
0, *M, 0T Q. Frnon ==K o 00,,,10M,] (VIL9)

VIL.3.5 Transferéncia

Cadeias de polimero “morto” sdo formadas nestas reagdes. O sitio ativo pode
entdo passar novamente por reacdes de propagacao ou de iniciacdo para produzir sitios de

propagacio.
» Transferéncia para o monémero

Neste tipo de reag@o de transferéncia, Ujy termina com uma dupla ligag@o.

Pj,k,n +M, U e Ry, t Uj,k Tt = _kfml,l,n [DPj,k,n] M, ] (VIL.10)
Pj,k,n + M2 D F_l) QO,I,n + Uj,k rfml,Z,n = _kﬁnl,2,n |:ﬂPj,k,n] [UMZ] (Vllll)

Qj,k,n +M, U o, R, +Uj,/< Thnotn — _kfmZ,l,n [DQ_/',k,n] M, ] (VIL.12)

Qjun +M, U o2 9, + Ui Fimron = Koo, 00, , 10M, ] (VIL13)
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» Transferéncia para hidrogénio

P, +H,0M Cc* +U,, Fonn ==k oo P, TOH, 1™ (VIL14)

Q./»k»” + H2 O m C *n +Uj,k rﬂ12,n = _kﬂlZ,n [UQ_/'.k,n] [UHZ ]Oﬂl2 (VIIIS)

onde ofhl e ofh2 sdo as ordens de reacdo em relagc@o ao hidrogénio, sendo iguais a 0,5. Este

valor € o mesmo adotado por Kim e Choi (1991) e Embirucu (1998).
» Transferéncia para o organometdlico (alquil-aluminio)

Esta reacdo ocorre com o organometdlico que sobra da reacdo de formacgdao do

catalisador.
P, +ccofm cx +U,, Freern =K e, TP, 1ICCTIT" (VIL16)

Q)., +CCOME C*,+U,, Fecan = K gecan 00,4, 1HCCI7 (VILIT)

onde ofCC1 e of CC2 sdo as ordens de reacao em relagdo ao organometdlico, sendo iguais a

0,5. Este valor € o mesmo adotado por Kim e Choi (1991) e Embirucu (1998).

» Transferéncia espontdnea

P, M@ C* +U,, Foiw ==k, OP, ] (VIL18)
Qj,k,n D /EIEL C >krz +Uj,/< rfz,n = _kfzy,, l:[le,k,n] (VIIlg)

VIL.3.6 Desativagdo Catalitica Espontinea

c* Ml CD Fo ==k, OC*,] (VIL.20)

A desativac@o ndo ocorre para todos os sitios ativos, em virtude do tempo de
residéncia no reator ser muito pequeno. Logo, € sugerida uma diferenca de estabilidade

para os diferentes tipos de sitios, sendo que, para alguns deles, k; € nula.
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VIL.3.7 Terminacdo

Cadeias de polimero “morto” e sitios desativados sdo formados nestas reagoes.

» Terminagdo com os monomeros

Py, tM O e cp +U;, Tonitn = Kot 10 I:UPj,k,n] M, ] (VIL21)
Pj,k,n +M, 0 [@ cp+ Uj,k Tomon — _knnl,z,n [ﬂPj,k,n] M, ] (VIL22)
Q. tM, 0w cp+ U, Tonzan = Koz in [UQ]kn] M, ] (VIL23)

Qj,k,n +M, @ D+ U, Tonzan = Kz [ﬂQj,k,n] M, ] (VIL24)

* Terminagdo com hidrogénio

Pj,k,n +H, me  CD +Uj,k Toin = _kzhl,n [UPj,k,n] [UHz]mhl (VIL25)
Qj,k,n + H2 D CD + Uj,k rch,n = _kch,n I:UQj,k,n] I:UHZ]whz (VIIQ’6)

onde othl e oth2 sdo as ordens de reacdo em relacdo ao hidrogénio, sendo iguais a 0,5. Este

valor € o mesmo adotado por Embirugu (1998).
o Terminacdo com organometdlico (alquil-aluminio)
P, +ccOmm cD+U,, Fectn = ket P, JHCCT™" (VIL2T)
Q,.,+CcCO CD+U,, Fecrn = Kicean 00, ,, 1OCCI"* (VIL28)

onde otCC1 e otCC2 sdo as ordens de reacdo em relagcdo ao hidrogénio, sendo iguais a 0,5.

Este valor € o mesmo adotado por Embirugu (1998).

* Terminagdo espontdnea
P, I CD+U,, o ==k, OP,,, ] (VIL29)

Qj,k,n m'er €D +Uj,k Toon = _kzz,n I:UQj,k,n] (VIL30)
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VIL.4 MODELO DETERMINISTICO

Apresenta-se a seguir o0 modelo matemdtico deterministico para o processo de
copolimerizacio do eteno/1-buteno (PONTES, 2005). As equagdes desenvolvidas utilizam
como base a representacdo do processo mostrada na figura VIL2. O modelo descrito sera

considerado como planta para implementa¢do da estrutura de controle proposta.

Como serdo observadas, expressdes para as taxas de reacdo estdo presentes nas
equagdes dos balancos de massa por componente e energia, as quais sdo aqui consideradas
elementares. Assim, uma descricdo detalhada para estes termos € apresentada no apéndice

A para cada um dos componentes presentes no meio reacional.
VII.4.1 Modelo do CSTR

O reator CSTR-NI é dividido em zonas de CSTR ideais com reciclo (B) entre elas,

as quais sao representadas pelo subscrito r, de modo a ser modelada sua ndo idealidade.

*  Balanco de massa global

Assumindo-se que o volume da zona se mantém constante, tem-se:

W =W_+F +B, -R -B -V, 5’ (VIL31)
t

onde W, F, B, R sdo vazdes massicas, V, € o volume da zona e 0, é a densidade da mistura

reacional na zona especifica.

Como ndo existe reciclo saindo da primeira zona, nem reciclo entrando na ultima

zona, t€m-se as seguintes condi¢des de contorno:
r=1=B, =0

r=N = B, =0,sendo N o numero de zonas.
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e Modelo de mistura

Sabe-se que uma abordagem bastante empregada para o modelo de mistura € a
combinacdo de vdrios elementos ideais. As correntes de reciclo B entre esses elementos,
conforme mostradas na figura VIL.2, conseguem representar a nao-idealidade de um CSTR
e a dispersdo axial em um reator tubular através de um modelo de grau de mistura

(PONTES, 2005).

Embirucu (1998) propds o seguinte modelo para o grau de mistura:

Grau de mistura = Dispersao Inerente + Efeito do agitador

) (VIL.32)
+ Efeito da Vazao Lateral

Assume-se, portanto, que a mistura seja uma funcdo aditiva de uma dispersdao
inerente, da presenca de um agitador mecanico e das vazdes de alimentagcdo laterais. A

corrente de reciclo € entdo definida pela seguinte equacao (EMBIRUCU, 1998):

% F
B, =2 =r0p,, +D,, ORot+D,, G—"r (VIL33)
Iur Z Fr + v‘/1
r=1

com as seguintes condi¢des de contorno:

r=1=B, =0

r=N=B,=0
onde W € a viscosidade da solu¢do polimérica, Rot € a rotacdo do agitador, F' é a vazdo
lateral de entrada na zona e Dy, Dg,s € Dr sdo coeficientes constantes que devem ser

estimados. Considera-se que os parametros de cada zona individual sdo iguais entre si, de

forma a minimizar o nimero de parametros a serem estimados.
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*  Balanco de massa por componente

Considerando-se o volume de uma determinada zona r constante e definindo-se

um componente genérico ¢, tem-se:

d[C]r = Wr—l |:UC‘]r—l + Fr l:[lC]Fr + Br+l [UC]rH _ (Rr +Br +Wr)|:UC]r +
dt Vr ljgr—l Vr |j)Fr Vr |1)r+1 Vr lj:)r

r., (VIL34)

= *
C =AysAosAois A5 Agps Ane» EA,,CD.M M ,,H,,CC,S,C*,

com as condi¢des de contorno:

r=1=B, =0

r=N=258,=0
onde W, F, B, R sdo as vazOes madssicas, ¢ € o tempo, V, € o volume da zona, p, € a
densidade da mistura reacional na zona particular, [C] € a concentragdo em mol por volume
de uma espécie presente no meio reacional, 7., € a taxa de geragdo ou consumo em mol por

volume por tempo do componente ¢ na zona, EA simboliza a espécie ativa tipo n e A

representa os momentos do polimero “morto”.

* Balanco de energia

Desprezando-se as variagdes de energia cinética e potencial e os efeitos de
variacdo de pressdo, negligenciando-se o trabalho externo do agitador e considerando-se o

sistema adiabatico a volume constante, tem-se:

ar Z}Wf Cp,dT )
di  VIpCp (VIL35)
Vi, [ﬁAﬁ; v2rem,, (Cpp-Cpy, T +20PM,, q Epy-Cru, )dT)
VIpLCp
sendo:
e = Fr’Wr—lBr+1

r=1=B,=0 r=N=B,, =0

r+l
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onde W, sdo vazdes mdssicas de entrada na zona, V € o volume da zona, o a densidade do
meio, Cp € o calor especifico da mistura reacional, Cp, € o calor especifico da vazao de
entrada, Cpp, Cpg, Cpyi € Cpuz sdo os calores especificos dos polimeros ‘“vivos”

terminados pelo mondmero tipo 1 e tipo 2 e os calores especificos dos mondmeros tipo 1 e

. M z 7 — ~
tipo 2, respectivamente, PM € o peso molecular, 7' € a temperatura e r, ¢ AH , sdo a taxa e

a entalpia padrao da reacdo de propagacgao, respectivamente.
VII.4.2 Modelo do PFR

Para a modelagem dos PFRs, conforme ilustrado na figura VII.2, somente sdo
consideradas uma entrada e uma saida, pois as alimentacdes e retiradas laterais s6 ocorrem
nos misturadores que antecedem os segmentos de reatores tubulares. Pode-se considerar
também a inexisténcia de dispersdo axial, uma vez que o escoamento deve estar em regime

turbulento para atingir as condic¢des de fluxo pistonado.

Ao contrario do CSTR, onde o modelo € representado por um conjunto de
equacoes diferenciais ordindrias, 0 modelo do PFR, como serd observado, é composto por

um sistema de equagdes diferenciais parciais.

*  Balanco de massa global
A (VIL.36)

onde p¢é a densidade do meio reacional, W é a vazdo mdssica, z é a coordenada axiale A € a

drea da secdo transversal.

*  Balanco de massa por componente

o0[C] +6v[[C] _,
ot 0z ‘

(VIL37)

C =AysAosAois A5 Agys Ang» EA,,CD.M M ,,H,,CC,S,C*,
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onde [C] € a concentracdo de uma espécie presente no meio reacional, r. € a taxa de geragao
ou consumo do componente ¢ e V € a velocidade de escoamento de um elemento de fluido

no reator.

* Balanco de energia

As mesmas hipéteses feitas anteriormente para o CSTR sado vélidas para o balango
de energia do PFR, tais como: sdo desprezados os efeitos de variagdo de pressdo, as
mudancas de energias cinética e potencial e a ndo idealidade dos efeitos de mistura; a
reacdo € adiabdtica; ndo existe agitador, tendo conseqiientemente trabalho de eixo nulo; sdo
utilizadas as definicdes de taxa de geracdo de calor através da reacdo quimica e do Cp da

mistura. Deste modo, obtém-se:

mH()
6T+V£=rp ;

il (VIL.38)
ot 0z p[Cp

rd P 00 . b e ~
onde T € a temperatura, Cp € o calor especifico do meio reacional e r, ¢ AH, sdo,

respectivamente, a taxa e a entalpia padrao da reagdo de propagacao.
VII.4.3 Modelo do Misturador

Como pode ser observado na figura VII.2, hd um misturador de correntes antes de
cada PFR, o qual também necessita ser modelado. A figura VII.3 mostra uma representagao
genérica deste misturador, existindo duas correntes de alimentacdo e duas correntes de
saida, ndo possuindo acimulo e cujo objetivo € calcular a vazdo, as concentracdes e a

temperatura de saida.
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| W,
W, T., [Cl. Ob W, T.. [C],
—> -

I WF’ TF3 [C]F

Figura VIL.3. Misturador de correntes (PONTES, 2005).

*  Balanco de massa global

W =W, +W, -W, (VIL39)

*  Balanco de massa por componente

W, [(Cl, , W, [[Cl, _W,C],

p IOF Ioa
C], = < VIL40
[C], Wo ( )

C = Aoy Ags Ay Ay Aggs Ay EA,.CD,M | .M , . H,,CC,S,C*,

onde WQ; representa a vazao volumétrica de saida.

*  Balanco de energia

A expressdo para o balanco de energia no misturador € obtida a partir do balango
de energia desenvolvido para o CSTR, considerando-se a inexisténcia de acimulo de

energia e supondo-se nula também a taxa de reacgao.

f W, j Cp,dT

dT e=1
= =0= (VIL41)
dt V [p[Cp

e=W,, W,
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Assumindo-se que o Cp € constante em relacdo a temperatura, sendo igual para as

misturas das duas entradas, o balanco de energia pode ser simplificado, obtendo-se:

T - We lj-'e +WF ETF
’ W, +W,

(VIL42)

VI1.4.4 Propriedades Fisicas

As propriedades fisicas presentes no modelo sdo a densidade, o calor especifico e a
viscosidade. Considerando a hipétese da aditividade, as propriedades da mistura sao

calculadas a partir das propriedades dos componentes puros.

e Densidade

Para o cdlculo da densidade da mistura, sdo considerados apenas os mondmeros, o
solvente e o polimero como presentes na mistura reacional. E utilizada a definicdo de

fracdo volumétrica, obtendo-se:

N L L Uy O T LY AL Py P
Pors Pz (VIL43)
+ [S]’ﬂ (p — p ) + p
s, U.,r U,r

Ios,r

onde [ ] € a concentracdo do componente i na mistura, PM; é o peso molecular de i e o, é a

densidade do componente i.

As densidades dos componentes puros sao obtidas por:

p., = f(T,) (VIL44)

*  Calor especifico

O calor especifico da mistura também pode ser definido como uma fun¢do das

fracdes dos componentes puros, de acordo com a seguinte equagao:

Cp = wCp, (VIL45)

i=1
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Analogamente a densidade:

M |IPM M, |[PM
Cp= [ 1] = (Cpml _Cpu)+ [ 2] = (Cme _CPU)+
i (Cp‘\_ -Cpy ) +Cp,

N

onde os calores especificos dos componentes puros sdo dados por:

Cp,, = f.(T,) (VIL4T)

e Viscosidade

Como a viscosidade da mistura depende basicamente da distribuicio de peso
molecular do polimero produzido, e devido ao fato da concentragdo do polimero ndo variar

muito, pode ser obtida a seguinte expressdo relacionando-a ao MI (EMBIRUCU, 1998):
U=alMI’ (VIL50)

onde a e b sdo parametros a serem estimados.
VIL.4.5 Momentos da Distribuigcdo

As distribui¢cdes de pesos moleculares podem ser caracterizadas pelos momentos
do polimero “morto”, simbolizados por A. Estes descrevem apenas quantidades médias,
mas possuem grande importancia do ponto de vista pratico. Em geral, somente os trés
primeiros momentos sdo suficientes, podendo ser utilizados outros de ordem superior, caso

seja necessario.

Os momentos do polimero “morto” para sistemas de copolimerizagdo podem ser

definidos de acordo com a seguinte equacao:

AL =SS du, ] ma=ol2.. (VIL51)

p=0¢=0

onde m e n sdo as ordens do momento em relacio aos mondmeros tipos 1 e 2, p e ¢
representam o numero de mondmeros dos tipos 1 e 2, respectivamente, ¢ U,, € a

concentracdo do copolimero “morto” de comprimento p+q.
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Seis momentos cruzados sdo necessdrios para caracterizar a distribui¢do de peso

molecular, como mostrados a seguir:

Ao =230, ] (VIL52)
ho=>Ypv,] (VIL53)
Aoy = ii q EﬁU,,,q] (VIL54)

A = ii rau,,] (VIL55)
PED 3 Wl (VILS6)

Ao = iiqz EﬁUM] (VIL57)

onde A,, corresponde a concentragdo do copolimero “morto” em moles por volume, os

momentos de ordem 1 representam o nimero de moles por volume de mondmero

incorporado ao copolimero e os momentos de ordem 2 nao t€m significado fisico.
VI1.4.6 Varidveis de Saida e Propriedades de Uso Final do Polimero

A tabela VII.1 mostrada na se¢do VII.2 apresenta as principais varidveis de saida
consideradas para o processo. A conversdo e a taxa de produ¢do sdo importantes para a
avaliacdo de desempenho, sendo definidas a seguir, juntamente com as percentagens em
peso do mondmero e do polimero. Os pesos moleculares médios, a polidispersdo, o MI
(indice de fluidez), o SE (medida do grau de comportamento ndo-Newtoniano do polimero
fluido) e a densidade do polimero solido sdo relacionadas as caracteristicas de uso final do

polimero e também sdo definidas na seqiiéncia.
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e Conversdo

A conversdo € definida como o nimero de mondémeros incorporados ao polimero

em relagdo ao nimero total de mondmeros, sendo expressa por:

0 D AI,O + AO,[
(M 1+[M,]+ A, + A,

(VIL58)

Na equagdo VIL51, A, e A, representam o nimero de moles por volume de

mondmeros tipos 1 e 2 incorporados ao polimero, sendo definidos como momentos de

ordem 1 do polimero “ morto” em relacdo aos mondmeros tipos 1 e 2, respectivamente.

*  Percentagem em peso do mondmero tipo 1

A percentagem em peso do mondmero tipo 1 corresponde a massa de mondmero

tipo 1 em relacdo a massa da mistura, sendo dada pela equacao:

Ml]?Mml

PP, =100 (VIL.59)
yo)
onde PM,,; representa o peso molecular do mondmero tipo 1.
*  Percentagem em peso do polimero
A percentagem em peso do polimero € expressa pela seguinte equacao:
PMml mlo +PMm2 mOl
PP, =100 : : (VIL.60)

0

Uma forma alternativa pode ser dada em funcdo do peso molecular numérico
médio, como:
Moo LPM
PP, =100 G——— (VIL61)
P

onde PM . é o peso molecular numérico médio do polimero, sendo definido na seqiiéncia,

e A,, ¢ o momento de ordem zero do polimero “morto”.
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* Taxa de produgdo do polimero

A taxa de producdo do polimero € definida como:

P
W, =W Bp_log (VIL62)

*  Peso molecular numérico médio
O peso molecular numérico médio € definido como a seguir (VERROS, 2003):

_ PMml |:/11,0 +PMmZ [AO,I
' Ao

(VIL.63)

*  Peso molecular ponderal médio

Segundo Verros (2003), o peso molecular ponderal médio pode ser expresso
como:
PMml [(/12,0 + A1,1)+ PMm2 [(/10,2 + Al,l)

M, = (VIL64)
Ao + A,

onde A, € o momento de ordem 1 do polimero “morto” em relagdo aos dois mondmeros,
sendo A,, e A,, momentos de ordem 2 do polimero “morto” em relagdo aos mondmeros

tipos 1 e 2, respectivamente.

*  Polidispersdo

A polidispersdo é calculada relacionando-se os pesos moleculares médios da

seguinte forma:

PD =" (VIL65)
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s Ml

Uma propriedade freqlientemente usada industrialmente para caracterizar a resina
polimérica final é o indice de fluidez (MI). O MI pode ser definido como a massa de
polimero que escoa no tempo de 10 minutos através de um dado orificio a pressdo e
temperaturas especificadas. O MI € essencialmente uma medida indireta da viscosidade e
do peso molecular ponderal médio do polimero, sendo inversamente proporcional a este
ultimo. Apesar da complexidade da relacdo entre a distribuicdo de peso molecular e as
propriedades de escoamento do polimero, um modelo empirico tipico usado em plantas

industriais tem a seguinte forma (GAHLEITNER et al., 1996; EMBIRUCU, 1998):
Ml =alMm,) (VIL66)

onde O e [3 s@o coeficientes a serem estimados. Pontes (2005) obteve os seguintes valores

para tais parAmetros referentes ao processo em estudo: a = 1,0254E+019 e B=- 3,7096.

 SE

Outra propriedade usada industrialmente neste processo para caracterizar a resina

polimérica final é o SE, definida como:

MI[3p]
log( %/H [p])

SE = (VIL67)
log3

onde p € o peso usado no teste padrdo do MI, MI[p] é o valor de MI obtido no teste padrdao
e MI[3p] € o valor de MI no teste com um peso 3 vezes maior do que aquele utilizado no

teste padrao.

O SE € uma medida do comportamento ndo-newtoniano do polimero fluido e pode
ser usado para avaliar a processabilidade da resina polimérica. Segundo Embirucu (1998), o
SE também € um indicador da largura da distribuicio de peso molecular, podendo ser

correlacionado a polidispersao através da seguinte expressao:
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1
SE = (VIL68)
(1 B} IJ
SE SE
L2 25 (g rpD)
SE,, expf

onde SEy; € o valor limite do SE quando a polidispersao tende a infinito e SE,, € o valor de
SE quando a polidispersdo tende a 1. A expressdo VII.68 pode ser reescrita como a seguir,

sendo a e yparametros a serem estimados (PONTES, 2005):

) |
~ a+yxp(BIPD)

(VIL.69)

*  Densidade do polimero solido

Outra importante propriedade de uso final € a densidade do polimero sélido. Ela é
tipicamente usada como uma medida da cristalinidade do polimero e do grau de
ramificagdes das cadeias poliméricas, estando diretamente relacionada com a composi¢ao
do copolimero final, ja& que a presenca do co-monomero introduz ramifica¢des curtas na
cadeia polimérica, causando reducdo na cristalinidade e, conseqiientemente, na densidade

do polimero.

A densidade também ¢ influenciada pelos pesos moleculares médios, possuindo
uma proporcionalidade inversa, de modo que ela também pode ser expressa como funcdo

do Ml e do SE.

Assim, a densidade do polimero sélido pode ser definida através da seguinte

expressao (EMBIRUCU, 1998):
p=a+ Bog(MI)+yBE+5cM] (VIL70)

onde @, S, ) Oe £sdo pardmetros a serem estimados e [CM ]e representa a concentragdo de

co-mondmero na alimentacao.
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VIL5 ANALISE DINAMICA DO PROCESSO

Um programa de simulacdo computacional foi desenvolvido em linguagem
FORTRAN 90/95 (Fortran PowerStation 4.0), sendo utilizado para andlise do
comportamento dindmico do processo e, posteriormente, para obtencdo dos modelos
nebulosos e implementacdo do controlador hibrido fuzzy-preditivo. Este programa integra
numericamente as equacgdes diferenciais ordindrias do CSTR através da sub-rotina LSODE
(Livermore Solver of Ordinary Differential Equations, solucionador de equagdes
diferenciais ordindrias, feito em Livermore). No caso do modelo do PFR com parametros
distribuidos, o método das caracteristicas foi primeiramente utilizado para transformar o
sistema de equagdes diferenciais parciais em um sistema de equacOes diferenciais
ordindrias, sendo assim possivel de ser resolvido pelo LSODE. As novas equagdes para o
PFR resultantes da aplicacdo do método sao apresentadas no apéndice B, onde também sdo

discutidos outros aspectos referentes a implementacdao numérica do modelo.

Os resultados de simulagdo computacional para a andlise dindmica do processo em
“malha aberta” considerando duas varidveis de saida do sistema sdo apresentados a seguir.
A figura VIL.4 mostra o comportamento do peso molecular numérico médio para uma
perturbacdo de — 33,33 % na temperatura da alimentagcdo principal. Na figura VILS, ¢é
observado o comportamento da conversiao para um distirbio de 0,26 % na concentragdo de
catalisador, resultante da presenca de impurezas. As perturbagdes ocorrem no tempo 30,
mas, como observado, o sistema comeca a responder no tempo de aproximadamente 32. O
atraso € decorrente da prépria dindmica do processo. Um estudo do controle regulatério
para as duas varidveis de saida, considerando as respectivas perturbacdes, serd realizado na
secdo VIIL.7, onde os controladores hibrido e DMC terdo os seus desempenhos comparados

entre Si.

A pequena perturbacdo imposta as impurezas do catalisador teve como objetivo
justamente resultar em uma pequena variacdo da conversdo. Isto porque a malha de
controle da conversdo, a qual serd discutida posteriormente, utilizard a agitacio do CSTR-
NI como varidvel manipulada. Esta entrada tem pouca influéncia sobre a varidvel de saida
considerada, de modo que um maior valor para o distirbio resultard na necessidade de

maiores mudancas na agitacdo até certo ponto onde o controle torna-se-a inviavel. Como



CAPITULO VII — ESTUDO DE CASO 2: COPOLIMERIZACAO DO ETENO/I-
BUTENO COM CATALISADOR ZIEGLER-NATTA 173

serd descrito, a andlise de tal malha € justamente para demonstrar as dificuldades

encontradas decorrentes da manipulacio de tal varidvel.

2,594

2,592—-
2,590—-
2,588—-
2,586—-
2,584—-

2,582

M (adm.)

2,580
2,578
2,576

2,574

2,572 4——F—v—-—-"F-T—F—"F——F——1——
30 33 3 39 42 45 48 51

Tempo (adm.)

Figura VIL.4. Resposta em “malha aberta” do peso molecular numérico médio (M,) para

uma perturbagdo de — 33,33 % na temperatura da alimentacao principal.
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Figura VIL.5. Resposta em “malha aberta” da conversao (x) para uma perturbacio de 0,26

% na concentracao de catalisador, resultante da presenca de impurezas.
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Ainda analisando a dindmica do processo, a figura VIL.6 foi construida de modo a
demonstrar a presenca de nao linearidades no sistema. Como exemplifica¢ao, foi escolhido
o peso molecular numérico médio como varidvel de saida e observado o seu
comportamento em “malha aberta” para perturbacdes degrau de +/- 40 % na concentracdo
de hidrogénio (agente de transferéncia de cadeia) na alimentacd@o principal. Observa-se na
figura VII.6 um comportamento tanto ndo linear quanto invertido para esta malha de

variaveis.

Degrau de + 40% em C7H2
Degrau de - 40% em CiH2

2,728

i} - Referéncia
2,706 |
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2,662
2,640
2,618
= j
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S 4
2,552
2,530
2,508 |
2,486 |
2,464 T T T T T T T T T T T T T 1
30 33 36 39 42 45 48 51
Tempo (adm.)

Figura VII.6. Comportamento dindmico em “malha aberta” do peso molecular numérico
médio (M,,) para perturbacdes degrau de +/- 40 % sobre a concentragcdo de hidrogénio na

alimentacdo principal (C_H>) no tempo 30.

VIL.6 MODELAGEM DINAMICA NEBULOSA

Esta se¢do descreve a obtencdo dos modelos dindmicos nebulosos funcionais para
duas varidveis de saida do sistema, os quais foram gerados a partir da implementacdo no
programa de simulacdo do processo em “malha aberta” do algoritmo para modelagem
dinamica nebulosa, cujo desenvolvimento foi descrito no capitulo VI. O software em

“malha aberta” foi utilizado como planta virtual para obten¢do dos dados dinamicos
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necessdrios na metodologia de identificacdo nebulosa. Os modelos obtidos serdo
posteriormente aplicados na estrutura interna do controle preditivo para andlise dos

problemas regulatdrio e servo (secdo VIL.7).
As duas malhas de controle estudadas sdo definidas como a seguir:

* Malha 1: o peso molecular numérico médio (M,) € a varidvel de saida
(controlada) e a concentracdo de hidrogénio (agente de transferéncia de cadeia)

na alimentagao principal (C_H>) € a varidvel de entrada (manipulada);

* Malha 2: a conversdo (x) é a varidvel de saida (controlada) e a agitacdo do

CSTR-NI (Rox) € a varidvel de entrada (manipulada).

Modelos dinamicos nebulosos tipo Takagi-Sugeno sdo considerados para as
estruturas de modelo das duas malhas descritas, os quais foram discutidos nos capitulos III
e IV. Assim, a proxima etapa no processo de modelagem refere-se a geracdo dos dados de
identificag¢do do sistema através de variagOes aleatorias no valor da varidvel de entrada. Os
dados de treinamento (determinac¢do dos pardmetros do modelo) e teste (validacdo) devem
diferir entre si de forma que seja garantida a flexibilidade do modelo para condigcdes
diferentes de operacdo, dentro, € claro, dos limites estabelecidos como premissas do
sistema. De posse dessas informacdes, os métodos do agrupamento subtrativo e dos
minimos quadrados foram aplicados para determinacdo dos pardmetros do modelo
nebuloso, conforme definido no capitulo IV. Os valores obtidos para esses parametros em
cada malha, os quais serdo apresentados na seqiiéncia, proporcionam ao modelo uma
melhor capacidade de representatividade em relacdo aos dados de identificacdo. Sao
utilizadas trés entradas para o modelo em cada uma das malhas, sendo duas referentes a
varidvel manipulada (um valor presente e um valor passado) e uma referente ao valor
passado da varidvel controlada. Foi considerada uma taxa de amostragem igual a 0,5 para

um intervalo de tempo de simulagdo de 120.

Malha 1

A figura VIL.7 apresenta os dados de treinamento e teste para a concentracido de
hidrogénio na alimentacdo principal (C_H;), enquanto a figura VIL8 mostra o

comportamento do peso molecular numérico médio (M,,) para esses valores.
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Dados de Treinamento

28507 Dados de Teste

2,565—-
1,995—-
1,710—-

1,425

1,140 4

C_H, (adm.)

0,855

0,570

0,000 +—+—FY——+—7—"——"F—"+—F"+—7T"+—"T"—"T"—"T"—"T"—"T"—""
30 40 50 60 70 8 90 100 110 120 130 140 150
Tempo (adm.)

0,285

Figura VIL.7. Dados de identificacdo da concentrac¢do de hidrogénio na alimentacao

principal C_H (varidvel de entrada).

Dados de Treinamento
Dados de Teste

2,912

2856 -
2,800 ]
2,744 ]
2688 -
2,632 ]

2,576

M (adm.)

2,520 -
2,464 -

2,408

2352 +—+—F—"+—F—+—71"+—"T"—"T"—"T"—"T"—T""—T"—T"—T"
30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150
Tempo (adm.)

Figura VIL.8. Dados de identificagdo do peso molecular numérico médio M, (varidvel de

saida).



CAPITULO VII — ESTUDO DE CASO 2: COPOLIMERIZACAO DO ETENO/I-
BUTENO COM CATALISADOR ZIEGLER-NATTA 177

A tabela VIL.3 mostra os resultados de simulacdo para os pardmetros do modelo

nebuloso funcional.

Tabela VII.3. Parametros do modelo nebuloso para o peso molecular numérico médio (M,,).

Numero de Regras = 8

Parametros do Método do Agrupamento Subtrativo

r, = 0,60 n =0,50 £ =0.50 £ =0,15
Parte Antecedente
Regra Centro Desvio Padrao
u(k), u(k-1)
4,85.10" 2,05.10"
1
y(k-1)
3,23.10™ 1,96.10"

u(k), u(k-1)

7,37.10" 2,05.10™
2
y(k-1)
1,95.10™ 1,96.10™!
u(k), u(k-1)
9,10.10™ 2,05.10™
3
y(k-1)
9,68.107 1,96.10™
u(k), u(k-1)
2,56.10™! 2,05.10™
4
y(k-1)

4,50.10™ 1,96.10™
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u(k), u(k-1)
1,08.10™ 2,05.10™
5
y(k-1)
7,80.10™ 1,96.10™!
u(k), u(k-1)
6,02.10™ 2,05.10™
6
y(k-1)
2,58.10™ 1,96.10™
u(k), u(k-1)
3,99.10" 2,05.10™
7
y(k-1)
1,73.10™ 1,96.10™!
u(k), u(k-1)
3,99.10™ 2,05.10™
8
y(k-1)
4,30.10™ 1,96.10™!
Parte Conseqiiente
Regra i a; a; b;
i=1 -5,42.10" 6.46.10 2.27.10"
i=2 -2.98.10 7.29.107 4,41.10"
i=3 7,72.10° -4,06.107 8,40.10™
i=4 1,38.107 2,11.10" 1,50
i=5 -1,25.10" -1,57.10" 1,01
i=6 3,25.10" -1,01.10" 1,26
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i=7 -5,72.10° -5,53.102 1,27
i=8 1,63 7,82.10™! -6,66.107"

A base de regras do modelo nebuloso funcional pode entdo ser descrita da seguinte

forma:
SE (u(k) é All) e (u(k-1) é A;) e (y(k-1) é Bf) ENTAO y'(k+1) = all.u(k) +

aé.u(k-]) + bll Y(k-1)

SE (u(k) é A2) e (u(k-1) é A2) e (yk-1) é B>) ENTAO y>(k+1) = a’.u(k) +

a22 au(k-1) + b12 Y(k-1)

SE (u(k) é A) e (u(k-1) é A}) e (y(k-1) é B’) ENTAO y*(k+1) = a’.u(k) +

al.u(k-1)+ b’ y(k-1)

SE (u(k) é A*) e (u(k-1) é A!) e (y(k-1) é B') ENTAO y*(k+1) = a’.u(k) +

a; u(k-1) + b y(k-1)

SE (u(k) é A’) e (u(k-1) é A)) e (y(k-1) é B’) ENTAO y’(k+1) = a.u(k) +

aj.u(k-]) + bf Y(k-1)

SE (u(k) ¢ A®) e (u(k-1) é AS) e (y(k-1) é B®) ENTAO y°(k+1) = a®.u(k) +

al u(k-1)+ b y(k-1)

SE (u(k) é A7) e (u(k-1) é Al) e (y(k-1) é B]) ENTAO y'(k+1) = a] .u(k) +

al u(k-1)+ b] y(k-1)

SE (u(k) é A%) e (u(k-1) é AS) e (y(k-1) é BY) ENTAO y*(k+1) = af.u(k) +

ai.u(k-]) + bl8 Y(k-1)

onde A;. e B,’; sdo fungdes de pertinéncia Gaussianas (i = 1, ..., r;j=1, .., nueh=1, ..,
ny, sendo nu e ny o nimero de entradas do modelo referentes as varidveis manipulada e
controlada, respectivamente); k € o instante considerado; u s@o entradas do modelo

referentes & C_H,; y representa a entrada referente 2 M,; y' é a saida para cada regra do
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modelo e aj e b, sdo parAmetros das fungdes conseqiientes do modelo referentes as
varidveis C_H, e M, respectivamente.

A figura VIL9 apresenta os resultados de validacdo do modelo nebuloso utilizando
o conjuntos de dados de teste. Considerando o intervalo de tempo de simulag¢do de 120, o
erro quadrético médio (equagdo IV.19) obtido ¢ igual a 4,705.10, sendo este de dimensdo
reduzida tendo como referéncia a ordem de grandeza da saida. Desta maneira, e a partir da
andlise grafica, observa-se o alto potencial da estrutura proposta na predi¢do da saida do

Processo.

Modelo Deterministico
Modelo Nebuloso

2,832

2,784—-
2,736—-
2,688—-
2,640—-

2,592

M, (adm.)

2,544 -
2,496 -

2,448 |

2,400

2,352 +————7——F—+—F—+—7—"—T+—F"—T"—T+—T——1——
30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150

Tempo (adm.)

Figura VII.9. Validacao do modelo nebuloso para o conjunto de dados de teste — M,,.

Malha 2

Na figura VIL10, estdo apresentados os dados de treinamento e teste para a
agitacio do CSTR-NI (Rot), enquanto a figura VIL.11 mostra o comportamento da

conversao (x) para esses valores.
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Dados de Treinamento

1,69 Dados de Teste

1,56
1,43

1,30

1,17 1
1,04

0,914

Rot (adm.)

0,78 4
0,65+

0,52—- L&
L

0,39 4

0,26 +—+—7—+—"7—""T1"—"—"T"—T"+—"T"—"T"—"T"—"T"—"T"—T"—
30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150
Tempo (adm.)

Figura VII.10. Dados de identifica¢do da agitacdo do CSTR-NI Rot (varidvel de entrada).

Dados de Treinamento
Dados de Teste

19,2990 —

19,2885 —
19,2780
19,2675 —

19,2570

X (adm.)

19,2465 —

19,2360

19,2255

19,2150 +——————1F——F——F—T——F——————T——T——
30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150

Tempo (adm.)

Figura VII.11. Dados de identificacido da conversdo x (varidvel de saida).
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Os resultados de simulagdo para os parametros do modelo nebuloso sdo

apresentados na tabela VIL.4.

Tabela VII.4. Parametros do modelo nebuloso para a conversao (x).

Numero de Regras = 3
Parametros do Método do Agrupamento Subtrativo
r, =2,30 n =0,50 £ =050 £=0,15
Parte Antecedente
Regra Centro Desvio Padrao
u(k), u(k-1)
4,85.10" 7,87.10™
1
y(k-1)
2,64.10" 4,20.107
ulk), uk-1)
10,00.10™ 7,87.10"
2
y(k-1)
2,68.10" 4,20.107
u(k), u(k-1)
3,20.107 7,87.10™"
3
y(k-1)
2,48.10" 4,20.107
Parte Conseqiiente
Regra i aj a, b;
i=1 1,75.10" 3,52.107 2,39.10™
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i=2 -1,65.107 6,27.102 5,55.10"
i=3 1,60.10™ 1,99.107 1,58

A base de regras do modelo pode ser descrita como:

SE (u(k) é A') e (u(k-1) é A}) e (y(k-1) é B') ENTAO y'(k+1) = a'.u(k) +

aé.u(k-]) + bll Y(k-1)

SE (u(k) ¢ A?) e (u(k-1) é A2) e (y(k-1) é B?) ENTAO y>(k+1) = a’.u(k) +

a; u(k-1) + b y(k-1)

SE (u(k) é A’) e (u(k-1) é A}) e (y(k-1) é B}) ENTAO y*(k+1) = a’.u(k) +

(¢}

ag’.u(k—]) + bf’ Y(k-1)

sendo A; B,"l, nu e ny definidos como anteriormente para a malha 1; £ € o instante

considerado; u sao entradas do modelo referentes a Rot; y representa a entrada referente a x;

y' é a saida para cada regra do modelo e a; e b, sdo pardmetros das fungdes conseqiientes
do modelo referentes as varidveis Rot e x, respectivamente.

Os resultados de validagdo do modelo nebuloso, a partir do conjunto de dados de
teste, estdo apresentados na figura VII.12. Considerando o intervalo de tempo de simulagdo
de 120, obteve-se um erro quadritico médio de 1,1094.10'3, sendo este bastante reduzido
tendo como referéncia a ordem de grandeza da saida. Desta maneira, e a partir da anélise
gréifica, observa-se que a estrutura de modelo proposta apresenta uma enorme capacidade

para predi¢do da saida do processo.
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- Modelo Deterministico
Modelo Nebuloso

19,2990 —

19,2885 —
19,2780
19,2675 —

19,2570

X (adm.)

19,2465

19,2360 —

19,2255

19,2150 +——+—F—"+—"FT—"+—F"—"T""—T"—"T"—"T""—T""—T"——
30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150
Tempo (adm.)

Figura VII.12. Valida¢do do modelo nebuloso para o conjunto de dados de teste - x.

VII.7 RESULTADOS DE CONTROLE

Apresentam-se, nesta secdo, os resultados de simulacdo para os controladores

preditivos monovaridveis hibrido e DMC.

Primeiramente, os algoritmos de controle DMC e hibrido desenvolvidos em
linguagem de programacdo FORTRAN 90 foram acoplados ao software de simulacdo do
processo em “malha aberta”, o qual foi anteriormente descrito na secdo VIL.5. Os
controladores tiveram entdo seus desempenhos analisados, sendo posteriormente
sintonizados através da andlise conjunta da Integral do valor Absoluto dos Erros - IAE
(equacdo V.21) com o comportamento da varidvel manipulada durante a a¢do de controle,
buscando-se o melhor conjunto de acOes. As estratégias hibrida e DMC foram aplicadas
para as duas malhas de controle anteriormente definidas, sendo comparadas entre si para os

problemas regulatdrio e servo.
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VII.7.1 Controle Regulatorio

Sado apresentados a seguir os resultados de controle referentes a supressao de

perturbacdes externas para as duas malhas.

Malha 1

Uma perturbacdo de — 33,33 % na temperatura da alimentacdo principal do sistema
no tempo 30 foi considerada para andlise do problema regulatério. A tabela VIL.5 a seguir
mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia dos controladores para o controle

regulatério do peso molecular numérico médio, assim como o valor do TAE.

Tabela VIL.5. Parametros dos controladores para o controle regulatorio do peso molecular

numérico médio (M,,).

Parametros DMC Hibrido
Degrau para determina¢@o da matriz dinamica 1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 25 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 4 7
Horizonte de controle (NC) 1 1
Fator de supressao (f) 1,0 1,0
Parametro de trajetdria () 0,5 0,5
Intervalo de acdo do controlador (adm.) 0,5 0,5
IAE (adm.) 0,0411 0,0079

A figura VIL.13 apresenta uma andlise grifica do comportamento do peso
molecular numérico médio (M,) sob ac¢do de controle no intervalo de tempo de 20,
enquanto a figura VII.14 mostra o comportamento da concentracdo de hidrogénio na
alimentagdo principal C_H, (varidvel manipulada) durante o decorrer da ac¢do de controle.
Foi considerado um setpoint de 2,5746 para a varidvel controlada conforme definido na

tabela VII.1.
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2,586 - N [ Malha Aberta
! —— DMC
—Hibrido
- Setpoint

M (adm.)
n
8
n
| -

T T s S e L s e e e e
30,0 32,5 35,0 37,5 40,0 42,5 45,0 47,5 50,0

Tempo (adm.)

Figura VII.13. Resultados do controle regulatério para o peso molecular numérico médio

(My).

1,344 -

1,336 -
1,328 4
1,320
1312 ]
1,304

1,296 —— DMC
1288 — Hibrido

C_H, (adm.)

1,280
1272 ]
1,264

1,256

1,248 ]

1,240 +——pF?r-—-TT-a1T"-"-"T-—"7—-"TTF"T"TT—""T—""T"—
300 325 350 375 40,0 425 450 475 50,0

Tempo (adm.)

Figura VII.14. Comportamento da varidvel manipulada C_H, resultante do controle

regulatério do peso molecular numérico médio.
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Observa-se a partir da tabela VIL.5 que os valores para NC, fe o sdo idénticos para
ambos os controladores. Entretanto, ha diferencas quanto ao horizonte de predicdo, sendo
este maior para o controlador hibrido que para o DMC. A tabela VII.5 também mostra que
o IAE para o controlador hibrido é aproximadamente 5 vezes menor que seu valor referente
ao controle DMC, demonstrando a grande superioridade da estratégia de controle hibrida
proposta. Esta afirmacgdo é consolidada através da andlise das figuras VII.13 e VIL.14: a
figura VII.13 apresenta que o controlador DMC promove um desvio mdximo muito maior
que aquele resultante da ag@o hibrida, além de possuir um tempo de resposta maior; na
figura VII.14, observa-se que o controle DMC provoca variagdes iniciais bruscas na
varidvel manipulada com mudanga de sentido, enquanto a atuacdo do controlador hibrido
faz com que a concentragcdo de hidrogénio na alimentacdo principal aumente na dire¢do do
ponto de estabilidade, possuindo inicialmente um comportamento rapido e diminuindo

posteriormente sua velocidade até estabilizar em cerca de 1,334.

Malha 2

Para andlise do problema regulatdrio, foi considerado um disturbio de 0,26 % na
concentracio de catalisador alimentando o sistema (resultante da presenga de impurezas) no
tempo 30. A tabela VIL.6 a seguir mostra os valores dos parametros provenientes do
procedimento de ajuste dos controladores para o controle regulatério da conversdo, assim

como o valor do TAE.

Tabela VII.6. Parametros dos controladores para o controle regulatério da conversao (x).

Parametros DMC Hibrido
Degrau para determina¢do da matriz dinamica 10 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 20 -
Horizonte de predi¢do (NP) 5 4
Horizonte de controle (NC) 2 2
Fator de supressao (f) 1,0 1,0
Parametro de trajetdria () 0,5 0,5
Intervalo de acdo do controlador (adm.) 0,5 0,5
IAE (adm.) 0,0273 0,0305
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A figura VII.15 apresenta uma andlise gréfica do comportamento da conversao (x)
sob acdo de controle no intervalo de tempo de 60, enquanto a figura VII.16 mostra o
comportamento da agitacdo do CSTR-NI Rot (varidvel manipulada) durante o decorrer da
acdo de controle. Foi considerado um sefpoint de 19,2576 para a varidvel controlada

conforme definido na tabela VII.1.

19,2580

) [~

19,2575

19,2570

1928654 | f | s Malha Aberta
- 1 —— DMC
_g 19,2560 —— Hibrido
s | -+ Setpoint
> 19,2555 -

19,2550 - |

19,2545

19,2540 +——————————1——————T————T——T——
30 3 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85 90

Tempo (adm.)

Figura VIIL.15. Resultados do controle regulatdrio para a conversao (x).
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1,32 4

1,26—-
1,20—-
1,14—-
1,08—-

1,02- —— DMC
—— Hibrido

0,96

Rot (adm.)

0,90
0,84

0,78

o2 4+——a—-—1r—+—"1—"—"7—-"+-r-——T""""""""""1"""""
30 35 40 45 50 55 60 65 70 75 80 85 90

Tempo (adm.)

Figura VII.16. Comportamento da varidvel manipulada Rot resultante do controle

regulatdrio da conversao.

Na tabela VII.6 observa-se que os valores para NC, fe 0 sdo idénticos para os dois
controladores. No entanto, existem diferencas quanto ao horizonte de predi¢do, sendo este
maior para o controlador DMC que para o hibrido. A tabela VII.6 mostra também valores
préoximos para o IAE de ambos os controladores, possuindo este indice de desempenho um
valor levemente menor para o controle DMC. Essas afirmagdes sdo também observadas a
partir da andlise da figura VIL.15, onde vé-se comportamentos da conversdo muito

semelhantes para as acdes das duas estruturas de controle consideradas.

Analisando agora a figura VIL.16, € observado um comportamento similar da

varidvel manipulada para as duas estratégias consideradas.

VIL.7.2 Controle Servo

Apresentam-se a seguir os resultados de controle para as duas malhas referentes a

situacdes de mudancas no setpoint.
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Malha 1

A tabela VIL.7 a seguir mostra os valores dos pardmetros resultantes da sintonia
dos controladores para o controle servo do peso molecular numérico médio, assim como o

valor do IAE.

Tabela VIL.7. Parametros dos controladores para o controle servo do peso molecular

numérico médio (M,,).

Parametros DMC Hibrido
Degrau para determina¢@o da matriz dinamica 1 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 25 -
Horizonte de predi¢ao (NP) 9 7
Horizonte de controle (NC) 1 1
Fator de supressao (f) 1,0 1,0
Parametro de trajetéria () 0,5 0,5
Intervalo de acdo do controlador (adm.) 0,5 0,5
IAE (adm.) 6,6724 7,6813

A figura VII.17 apresenta uma andlise grifica do comportamento do peso
molecular numérico médio (M,) sob acdo de controle no intervalo de tempo 120, enquanto
a figura VII.18 mostra o comportamento da concentracdo de hidrogénio na alimentacio

principal C_H; (varidvel manipulada) durante o decorrer da acdo de controle.



CAPITULO VII — ESTUDO DE CASO 2: COPOLIMERIZACAO DO ETENO/I-

BUTENO COM CATALISADOR ZIEGLER-NATTA 191
2,925 — DMC
2886 7 — Hibrido

-+ Setpoint

M (adm.)

2340 +——+—7—+—FT—"—"FT""—T""—"T"—"T"—"T""—"T"—"T""—T"—
30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150
Tempo (adm.)

Figura VII.17. Acdo de controle para mudancas no setpoint do peso molecular numérico

médio (M,,).

2,440

2,196

—DMC

1,952 — Hibrido

1,708 |
1,464 -
1,220 |

0,976

C_H, (adm.)

0,732

0,488

0,244

0,000 +—+—4——+—F—"+—"F—"+—F—-"+—7T"—"—T"—"T"—"T"—"T"—"T"—""
30 40 50 60 70 80 90 100 110 120 130 140 150
Tempo (adm.)

Figura VII.18. Comportamento da varidvel manipulada C_H, resultante do controle servo

do peso molecular numérico médio.
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Observa-se, a partir da tabela VIL.7, que os valores para NC, f e a sdo idénticos
para ambos os controladores. Todavia, o ajuste do controlador DMC gera um maior valor
para seu horizonte de predicdo em relagdo ao obtido para o controle hibrido. A tabela VIL.7
também mostra que o IAE para o controlador hibrido € maior que para o DMC. No entanto,
analisando a figura VII.17, vé-se que a varidvel controlada comporta-se de maneira
semelhante para os dois controladores em questdo, sendo que a acdo do controlador hibrido
promove pequenas oscilacdes iniciais na varidvel controlada em torno do respectivo

setpoint.

Analisando agora a figura VIL.18, sdo observados comportamentos similares da
varidvel manipulada para as duas estratégias de controle consideradas, com menores

desvios para a ag¢do provocada pelo controlador DMC.

Malha 2

A tabela VIL.8 a seguir mostra os valores dos parametros resultantes da sintonia

dos controladores para o controle servo da conversdo, assim como o valor do IAE.

Tabela VIL.8. Parametros dos controladores para o controle servo da conversao (x).

Parametros DMC Hibrido
Degrau para determinacdo da matriz dinamica 10 % -
Horizonte de convolugdo (NS) 20 -
Horizonte de predi¢do (NP) 3 9
Horizonte de controle (NC) 2 1
Fator de supressao (f) 1,0 1,0
Parametro de trajetdria () 0,5 0,5
Intervalo de acdo do controlador (adm.) 0,5 0,5
IAE (adm.) 0,0701 0,0786

A figura VII.19 apresenta uma andlise gréfica do comportamento da conversao (x)
sob acdo de controle no intervalo de tempo de 120, enquanto a figura VIL.20 mostra o
comportamento da agitacdo do CSTR-NI Rot (varidvel manipulada) durante o decorrer da

acao de controle.
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Figura VII.19. Acdo de controle para mudancas no setpoint da conversao (x).
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Figura VII.20. Comportamento da varidvel manipulada Rot resultante do controle servo da

conversao.
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Na tabela VIL.8, observam-se diferencas quanto aos valores para NP e NC
referentes aos controladores hibrido e DMC: o primeiro necessita de um maior horizonte de
predicdo, enquanto o segundo precisa de um maior horizonte de controle. Também observa-
se que f e O sdo idénticos para ambos os controladores, sendo os valores do IAE similares

para as duas estratégias de controle analisadas.

Analisando as figuras VII.19 e VIIL.20, observa-se que os controladores hibrido e
DMC promovem comportamentos muitos proximos para as varidveis controlada e

manipulada, sendo estes bastante satisfatorios.

VI1.7.3 Malha de Controle da Conversao

Escassos trabalhos encontram-se descritos na literatura referentes a aplicagdo da
rotacdo de agitacdo em um reator como varidvel manipulada em um processo de
copolimeriza¢do. Assim, a malha de controle da conversdo em funcdo da agitagdo do
CSTR-NI foi analisada neste estudo de modo a apresentar os empecilhos decorrentes de tal

implementacao.

Inicialmente, testes de simulagdo foram realizados com o objetivo de andlise da
influéncia da entrada considerada nas varidveis de saida do sistema. Todas apresentaram
sensibilidades praticamente irrisorias, sendo que a conversdo, apesar do pouco efeito, foi a
varidvel que sofreu os maiores desvios. Desta forma, tal varidvel foi tomada para controle,
sendo observado seu comportamento para os problemas regulatério e servo resultantes da
implementacdo de duas configuracdes distintas. Como ja descrito, considerou-se, para o
controle regulatério, uma perturbagcdo de apenas 0,26 % na concentra¢do de catalisador na
alimentacdo do sistema (resultante da presenca de impurezas), devido as limitacdes de
sensibilidade discutidas anteriormente. Tal explicacdo também se aplica as pequenas faixas
de mudancas de setpoint observadas durante o controle servo. Estas consideragdes devem-
se ao fato de que, quanto mais a conversao desvia-se do sefpoint inicial, maiores intervalos
de mudancas na rotacdo de agitacio do CSTR-NI serdo necessdrios para que sejam
alcancados os objetivos de controle, chegando-se assim a um determinado estdgio onde o
controle tornar-se-a inconveniente e/ou invidvel. Por exemplo, analisando as figuras VIIL.15
e VIL.16, observa-se que o distdrbio citado acima provoca uma variagdo de apenas 0,0031
na conversiao; mas, mesmo com esse minimo desvio, os controladores analisados

necessitam atuar sobre a varidvel manipulada de modo a promover uma variagdo de
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aproximadamente 0,48, valor este bastante alto tendo como referéncia o estado estaciondrio

de 0,80, conforme apresentado na tabela VIIL.1.

Por conseguinte, a andlise da referida malha visa apresentar as dificuldades que
porventura aparecerdo em virtude de sua implementa¢do no processo de copolimerizagao
considerado, mostrando, portanto, que tal aplicacdo ndo € conveniente do ponto de vista

pratico.
VIL.8 CONSIDERACOES FINAIS SOBRE O CAPITULO

Foram apresentados neste capitulo os resultados de simulagdo referentes a
aplicac@o de uma estratégia de controle fuzzy-preditiva para o processo de copolimeriza¢ao
do eteno/l-buteno com catalisador Ziegler-Natta soldvel. Tal processo possui grande
importancia industrial pelo fato do polietileno ser uma das resinas poliméricas mais
utilizadas em todo o mundo, a qual possui uma gama extensiva de aplicacdes. Duas malhas
de controle foram consideradas para implementacdao da estrutura proposta, sendo ambas
analisadas para os problemas regulatorio e servo. Os controladores hibridos foram gerados
a partir do desenvolvimento de modelos dinamicos nebulosos funcionais. Estes
controladores tiveram seus desempenhos posteriormente comparados aos resultantes da
aplicacio do controle preditivo DMC convencional. Os resultados de controle
demonstraram o alto potencial da abordagem desenvolvida, apresentando-a como uma
alternativa promissora no que se refere ao projeto de controladores a partir de dados

dindmicos do processo.
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VIII.1 CONCLUSOES

Ao final de cada capitulo apresentado nesta dissertacdo de mestrado, sdo descritas
as principais conclusdes sobre o conteudo especifico abordado. Apresentam-se, a seguir, as

conclusdes gerais intrinsecas aos desenvolvimentos abordados neste documento.

O principal objetivo deste trabalho foi o projeto de uma estratégia de controle
preditivo (MBPC) baseada em sistemas nebulosos para processos de polimerizacdo. Esta
foi gerada a partir da inser¢do de modelos dindmicos nebulosos tipo Takagi-Sugeno
internamente na estrutura do controle preditivo por matriz dindmica (DMC). O controle
DMC foi escolhido para tal aplicagdo em virtude deste estar bastante difundido no tocante a
aplicacdes industriais em plantas quimicas, além de possuir simplicidade de implementagao

e possibilidade de incorporacao de restricdes em seu projeto.

Os modelos nebulosos apresentam alto potencial para predi¢ao de processos nao
lineares, o que torna bastante atrativa a sua utilizacdo em estratégias de controle baseadas
em modelo, as quais sdo definidas pelo uso de modelos dindmicos como preditores na

estrutura interna da configuracio de controle.

Os processos de copolimerizacdo considerados para andlise foram escolhidos pelas
complexidades inerentes a tais sistemas, com presenga de comportamentos ndo lineares e
variantes no tempo, condi¢do que os classifica como estudos de caso de grande interesse
para teste das novas técnicas de identificagcdo e controle propostas. Além disso, o segundo
caso de estudo refere-se a producdo do polietileno, considerado uma das classes de
polimeros sintéticos da maior importincia no mundo atual cujo mercado encontra-se em
expansao considerdvel, fato que faz com que os resultados obtidos possam despertar algum

interesse pratico em um futuro proximo.

A modelagem nebulosa foi realizada a partir da obtencdo de um conjunto de dados
dindmicos de identificacdo dos processos em estudo, sendo conduzida através da aplicagdao
dos métodos numéricos do agrupamento subtrativo e minimos quadrados. Os modelos
desenvolvidos demonstraram excelentes capacidades para predicdo das saidas dos
processos analisados, apresentado as técnicas baseadas em sistemas nebulosos como
bastante promissoras para aplicacdo em sistemas onde pouco, ou quase nenhum,

conhecimento sobre o comportamento dindmico do meio reacional é conhecido.
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O controlador hibrido fuzzy-preditivo projetado teve sua atuacdo comparada ao
controle DMC convencional para os problemas regulatério e servo, apresentando
desempenhos grandemente satisfatérios em ambas as circunstincias, possuindo, em
determinados casos, comportamento superior a0 DMC. Além disso, apresenta simplicidade
de construcio e aplicagdo, tendo atuacdo agil e rapida. Entretanto, a grande vantagem do
controlador hibrido proposto reside no fato dele ndo necessitar do modelo matemdtico do
processo em seu projeto, sendo necessario apenas um conjunto de dados de entrada e saida
do sistema, ou seja, ndo € preciso um conhecimento dindmico interno do processo para o
desenvolvimento do controlador, fazendo com que essa nova alternativa no campo do
controle avancado possua grande flexibilidade para implementacdo nos mais variados

sistemas, ndo importando o grau de complexidade que estes possuam.

VIIL.2 SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

A partir das experiéncias obtidas com o desenvolvimento deste trabalho, sugere-se

0s seguintes topicos para abordagens futuras:

1. Ajustar a qualidade do modelo nebuloso a partir de modificacdes nos
parametros da parte antecedente em sua base de regras. Isto pode ser alcangado, por
exemplo, aplicando-se o método gradiente como parte integrante do procedimento de

modelagem;

2. Aumentar a capacidade de predicio dos modelos nebulosos através do
incremento no nimero de pontos utilizados para treinamento, bem como do decréscimo no

valor do intervalo de amostragem considerado;

3. Avaliar a utilizacdo de novos métodos de modelagem para constru¢do de

modelos nebulosos dinAmicos;

4. Fazer a reavaliacdo ou recélculo da matriz dindmica do controlador DMC em

intervalos de tempo regulares;

5. Aplicar métodos de otimizacdo computacionais para melhor sintonia dos

parametros dos controladores hibrido e DMC;

6. Realizar estudos aprofundados sobre a estabilidade da estrutura de controle

hibrida proposta;
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7. Desenvolver controladores hibridos baseados em modelos locais nao lineares,
considerando-se, por exemplo, a utilizagdo de funcdes exponenciais e polinomiais de altas
ordens como representacdes de cada uma das funcdes conseqiientes na base de regras do

sistema nebuloso;
8. Estender o controlador hibrido fuzzy-preditivo para malhas multivaridveis;

9. Desenvolver uma estratégia de controle que possibilite a incorporacdo mutua
de ambas as abordagens fenomenoldgica e empirica, obtendo-se assim o melhor que cada

uma delas possa oferecer;

10. Projetar controladores adaptativos lineares e ndo lineares baseados na estrutura

de controle hibrida proposta.
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A.1 INTRODUCAO

Como observado no capitulo VII, termos referentes as taxas de reagdo estdo
presentes nas equacOes dos balancos de massa por componente e energia. Assim, este
apéndice apresenta as expressdes das taxas de reacdo para cada espécie existente no meio
reacional relativas ao processo de copolimerizacdo do eteno/1-buteno (PONTES, 2005).
Cada uma das constantes cinéticas presentes nas equacOes € calculada pela equagdo de

Arrhenius:
k= Ae TR (A.1)

sendo A o fator de freqii€ncia, E a energia de ativacdo e R a constante universal dos gases.

A.2 TAXAS DE REACAO

A.2.1 Espécie Ativa - EA,

Inicialmente, devem ser definidos os momentos da distribuicdo de peso molecular

para o polimero “vivo”, tais como:

we,, =SS parde,,,] Lm=012.. (A2)
=0 ¢=0

10, =S p e, ] Lm=012,. (A.3)
p=04=0

onde uP, . e pQ, . sdo os momentos dos polimeros “vivos” dos tipos P e Q,

respectivamente, p e g indicam a quantidade de cada mero (a soma p+¢g € o comprimento da
cadeia do polimero), [ e m representam as ordens dos momentos e n € o tipo de espécie

catalitica ativa.

A partir da definicilo dos momentos, e considerando que a espécie ativa

compreende o catalisador ativo e o polimero “vivo”, obtém-se:
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Tea, = kg, [bC:J_
—'L[P I:Ekthl,n EEIHZ]MM + ktml,l,n I:EIMI] + J_
o + ktml,Z,n [tIMZ] + ktCCl,n [bcc] et + kll,n
kth,n [tIHZ]mhz + kth,l,n I:EIMI:I +
_/'IQO,O,n

+ kth,Z,n [ﬁMZ] + ktCCZ,n ¢|CC] rees + ktZ,n

(A.4)

Se a reacdo de formagdo do sitio ativo ndo for instantanea, a expressdo para a taxa

torna-se:

=k, 1G]k, e Tk BT

. EEk Bk, ] J
o s B b, O 0,

o [Ek ARSI J

+ ktm2,2,n |:ﬂ1‘42] + ktCC2,n [ﬁCd e + kt2,n

A.2.2 Espécie Catalitiva Desativada - CD,,

Tep, =ky, E[‘C:]-l-
ILIPO,O,n [ﬁkthl,n [ﬁHZ]mhl + ktml,l,n [[]Ml] +krml,2,n [[]MJ + erCl,n []C(]' et + ktl,n)+
ILIQO,O,n [ﬁkthln [ﬁH2]mh2 + kth,l,n [[]Ml] +krm2,2,n [[]MJ + ktCCZ,n []C(} e +kt2,n)

Tep, = TTEa,

(A.5)

(A.6)

(A7)

Se a reacdo de formagdo do sitio ativo ndo for instantanea, a expressdo para a taxa

torna-se:

Tep, = ky, [ﬁcﬁf]+ Kics |:ﬁlc*] [ﬁczf]-'-
/’[P(),O,n [6]([}11,11 [ﬁHZ]mhl +ktml,l,n [le] +ktml,2,n [[]MJ +ktCC1,n []Cd' et +kt1,n)+
IUQO,O,n [ﬁkthz,n [ﬁHZ]mhz +km12,1,n [[]M!] + kzmz,z,n [[]MJ + ktCCZ,n []Cd' e + k;z,n)

de modo que:

Yep, # T,

(A.8)

(A9)
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A.2.3 Monomero Tipo 1 - M,

NSIT
Ty, = (M, ] DZ (_ kil,n ac,] _kpl,l,n DUPO,O,n - kp2,l,n un0,0,n -
n=1 (A.10)
kfml,l,n EMDO,O,n - kfm2,1,n Dqu,o,n - ktml,l,n EJupo,o,n - ktm2,1,n I:lqu,o,n)
A.2.4 Monoémero Tipo 2 ou Co-monoémero - M,
NSIT .
Ty =[M,] DZ (_ ki2,n ac,] _kp2,2,n DJQO,O,n - kpl,z,n Eupo,o,n -
n=l (A.11)
kﬁnz,z,n DJQO,O,n _kﬁnl,z,n Eupo,o,n _ktm2,2,n DJQO,O,n _kzml,z,n Eupo,o,n)
A.2.5 Agente de Transferéncia de Cadeia - H,
NSIT i 2
er = Z(_ kﬂzl,n |JIPO,O,H [ﬁHZ] - kﬂ12,11 |JIQO,O,n I:[:IHZ] -
n=l (A.12)
- kthl,n glpo,o,n [ﬁHz]mhl - kch,n E:UQO,O,n [[]Hz] om)
A.2.6 Co-catalisador - CC
_ NSIT( ofcCl ofCCZ)
Tee = Z _kaCl,n ujPo,o,n [ﬁCC] _k_fccz,n |:.qu,o,n [[]CC] (A.13)
n=1
A.2.7 Solvente - S
r, =0 (A.14)

A.2.8 Catalisador Ativo - C

rc: = ,UPO,o,n Eﬁkﬂﬂ,n [ﬁHz]"ﬂll + kfl,n + kaCl,n [ﬁCC](’fCCI)+
ﬂQ0,0,n [(kﬂlz,n [ﬁHz]()ﬂlz + ku,n + kaCZ,n I:bcc‘] ’)fCC2)+ (A.ls)

(_ Kitn [ﬁMl] —kir [[]Mz] _kd,n)EﬁC:]
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Se a reagdo de formacdo do sitio ativo ndo for instantinea, a expressdo para a taxa

torna-se:

rC: = 'UPOvOJl Eﬂkﬂll,n |:'!51_12]0./;'1 + kfl,n + k_/CCl,n [ﬁCC]OfCCl)+
/'IQO,O,n E(kﬂﬂ,n |:ﬁI{2]0fh2 + k_/'z,n + k./CCZ,n I:t'C(;] 0_/CC2)+

(_ kit n [ﬁMl] ~kir [[]Mz] —kdﬂ)EﬁC:]
+kf' [ﬁcn] [[]CC] — ke Eﬁlc*] EﬁC:]

(A.16)

A.2.9 Polimero “Morto”

NSIT

r/‘,w = Z l,m,n Dﬁ/]"f’ + /’IQl,m,n DA”~Q)

n=1

(A.17)

onde:

kfhl,n [ﬁHZ]OﬂLI + kfml,l,n |:ﬁ]‘dl] + kfml,Z,n [ﬁMZ] + kfl,n +

Ppr =| kaCl,n [ﬁCC]OfCCl +ktCC1,n |:[]CC] B (A'18)

A
kthl,n |:ﬂ112:|alh1 +ktm1,1,n |:[]1‘41] +ktm1,2,n [[]Mz] +kt1,n
kfh2,n I:ﬁIiZ]()ﬂl2 + kfmZ,Z,n |:'!51‘42] + kﬁn2,1,n |:ﬁl‘ll] + ku,n +

Tpe = + k./Ccz,n [ﬁCC]OfCCZ +ktCC2,n [ﬁCC] nees + (A.19)

A
+ kch,n [ﬁHZ]mhz +ktm2,2,n I:bMZ] + kth,l,n [[]M‘] +kt2,n

A.2.10 Polimero “Vivo”

Considerando a hipétese do estado “‘quase-estaciondrio”, obtém-se para a taxa do

momento do polimero “vivo” tipo P de ordem 0 em relagdo ao mondmero 1:

Y, =0 (A.20)

Deste modo, a seguinte expressdao para 0 momento de ordem 0 do polimero “vivo”

tipo P em relacdo ao mondmero 1 pode ser obtida:
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P s =5 [ 7 R Y- W e S L s
onde:
oz = ko M (A22)
Froan =Ky (M] (A.23)
Fotin =K (M (A24)
Forw =Ko O]+ ke, L] ke, M ]+ g, MG+
ey, GOCI 4k, BH] ™ 4k, EM] k00, M) 4k, 4 (A25)

+ ktCCl,n [ﬁCC] et

Analogamente, para a taxa do momento de ordem 0 em relagdo ao mondmero 2 do

polimero “vivo” tipo Q, e assumindo-se a hipétese do estado “quase-estaciondrio”, obtém-

S€:

Portanto, a seguinte expressd@o para o momento de ordem O do polimero “vivo’

tipo Q em relacdo ao mondmero 2 pode ser obtida:

ki2,n I:tt‘r:Jl:ﬁM2]+ fm1,2,n D’IR),O.n + pl.2,n D’IB,O.n + m2,2,n |j’IQO,O.n
f;Q,n

/'IQI,O.n =

onde:

fm1,2,n = kfml,Z,n [[MZ]

fpl,Z,n = kpl,Z,n |:[1‘42]

fm2,2,n = kﬁn2,2,n |:[M2]

ch,n = kpZ,l,n |:ﬁ]\Jl] + kﬂlZ,n EﬁI_IZ]Oﬂl2 + kfmZ,Z,n [ﬁMZ] + kfmZ,l,n |:ﬁ]\Jl] + ku,n +

kaCZ,n [ﬁCC]Ofccz + kth2,n |:ﬁI{Z] o +ktm2,2,n [[]Ml-l +ktm2,1,n []M] +k[2,n +
ktCCZ,n [ﬁCC]Otccz

(A.26)

B

(A.27)

(A.28)

(A.29)

(A.30)

(A.31)
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Para os momentos de ordem 0,0 obtém-se:
/jP - (ch,n - fm2,2,n ) Ilil,n [ﬁc;] |:ﬁ]‘41] + f2,1,n |1i2,n [ﬁc;:] [ﬁMZ] (A 32)
oo (ch,n - fml,l,n ) qucQ,n - fmz,z,n ) - f2,1,n Qﬂ,z,n
_ (ch,n - fml,l,n ) u‘iz,n [hC:J [ﬁMz] + fl,z,n u‘il,n [bC:J [ﬁMl]
/JQo,o.n - (A.33)
(ch,n - fm2,2,n ) l:qch,n - fml,l,n ) - fl,2,n |J(‘Z,l,n
onde:
f2,1,n = Jm2an + fp2,l,n (A.34)
fl,2,n = ml,2,n + fpl,2,n (A35)
Considerando agora os momentos de ordem 1 em relacio ao mondmero 1, tem-se:
IUPI,O.n =
(kil,n [ﬁcrf] |:ﬂMl] + pl.ln |j’IPO,O.n + fml,l,n |j’IPO,O.n +
+ m2,1,n |j’IQO,O,n + fp2,1,n HIQO,O.H)WCQ,VL + (A36)
+ p2.1,n l:(kiZ,n [ﬁc::] |:ﬁ1\42] + ml,2,n |j’IPO,O.n + m2,2,n |j’IQO,O.n)
ch,n ch,n - fpz,l,n Efm,z,n
/JQLOﬂ - ki2,n I:tC;JI:ﬁMZ] + fml,Z,n |11P0,0.n + fpl,Z,n D"R,O.n + m2,2,n D’IQO,O.VL (A37)
‘ch,n
onde:
Foran = ki [[M] (A.38)
Para os momentos de ordem 1 em relacdo ao mondmero 2:
IUQo,Ln =
(fp2,2,n |J’IQO,O.n + m2,2,n |leO,O.n +ki2,n [ﬁcz] |:ﬁ1‘42] +
+ ml,2,n |J’IE)O,O,n + pl.2.n IJIPO,O.VL)IJ‘CP,VL + (A39)

+ fp1,2,n |:ﬁkil,n [ﬁc:;] |:ﬁ1\41] + fm2,l,n HJQO,O.VL + fml,l,n |J’IF)O,O.n)

ch,n WCQ,H - fpl,Z,n |3‘172,1,11
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IUI)O,I.n = kil,n [bC:J ljlel] + fmz,l,n |:ano,o.fn + p2.Ln D‘IQO,l.n + fm1,1,n |:nupo,o.n (A.40)
cP,n
onde:
Froon = ko, [M] (A.41)
Para os momentos de ordem 2 em relacdo ao mondmero 1:
ﬂPZ,O.n =
kil,n I:tkj:] |:ﬁZ\ll] + 2 |3“171,1,n ulpl,o.n +
+ fpl,l,n |111)0,011 + f;nl,l,n |111)0,011 + |J‘L'Q,n + (A 42)
+ fmZ,l,n |JIQO,O,n + 2 qu,l,n |JIQI,O.n + pr,l,n HIQO,OJI
= + (kiZ,n Iif:;] |:ﬂ]‘42] + ml,2,n IJIPO,O.n + m2,2,n D’IQO,O.n)IJ‘pZI,n
ch,n QCCQ,VL - fp2,l,n |Jcpl,Z,n
/,/ngo.n — ki2,n E{C;] [[MZ] + ml,2,n D’IPO,O.; + pl.2.n D’IPZ,O.VL + m2,2,n D'IQO,O.VL (A43)
cQ.n
Considerando os momentos de ordem 2 em relagdo ao mondmero 2:
ﬂQO,Z.n =
ki2,n I:[K\;] |:ﬁ]‘42] + 2 |JCpZ,ln |j’IQO,l.n +
+ fp2,2,n |JIQO,O.V! + fm2,2,n |JIQO,O.n + D‘;P,n + (A44)

S€:

+ ml,2,n |JIPO,O,H + 2 |JVpl,Z,n |JIPO,I.n + pl2.n |JIPO,O.n

= + (kil,n I:k:] |:ﬁl\/[l] + fm2,l,n |JIQO,O.n + fml,l,n %,O.n)qpl,ln

f‘cQ,n D‘;P,n - fp1,2,n |JL‘pZ,l,n

kil,n I:tCnJ [tIMI] + fmZ,l,n |JIQO,O.H + pr,l,n |JIQO,ZAH + fml,l,n HIPO,OAH

IUR),Z.n =

ch,n

(A.45)

Para os momentos de ordem 1 em relagdo ao mondmero 1 e a0 mondmero 2, tem-
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_ + fp2,2,n HIQI,OJI + fm2,2,n |JIQO,O.H

Lln —

kil,n [ﬁcn ] |:ﬁMl] + fmZ,l,n |JIQO,O,H + p2.Ln |JIQO,I.n w. +
cQ,n
+ plln |11P0,1.n + ml,1,n |JIPO,O.H

kiZ,n [ﬁcn] [ﬁMZ] + fml,Z,n |11P0,0,n + pl,2.n HIPLOJ[ +
WPZ,I,Il

f('P,n |J'('Q,n - pr,l,n |Jcpl,z,n

*
ki2,n I:kn] [ﬁMZ] + fml,2,n |Jlf:),(),n +
+ pl2.n ulpl,o.n + pl2.n ulpl,lﬂ +

_ + fp2,2,n |JIQI,OJ[ + f;nZ,Z,n |JIQO,O.H
,uQu.n -
ch,n

(A.46)

(A.47)

Como observado, as equacdes anteriores dependem da concentracio de catalisador

ativo C,, a qual é definida como:

|_C;J = [EAn] —HP,, — :UQo,o,n

(A.48)

Assim, tem-se que a concentracio de catalisador ativo depende dos momentos de

ordem 0,0 e vice-versa. Por conseguinte, devem-se reescrever as equagOes para €sses

momentos, como a seguir:

ILIPO,O.n =

[k QA 10,10/ 0, = fraa + i, T +J
( 2t~ Ki [ﬁM1])B5iz,n [ﬁEAn] [[]Mz]

) (f(-P,n - fm1,1,n +ki1,n [ﬁMl])l:qf('Q,n - fmz,z,n +ki2,n [ﬁMz])_
(_ (f2,l,n ki [ﬂMl]) [(fl,ln —kis, [ﬂMz]) J

(k Gea, Jd2. 10, = Fonn + ¢M1])+J
( Lo " Kio [ﬂMZ])I}iLn EﬁEAn] I:[:IMI]

/'IQO 0.n =
’ [(f('Q,n - fmz,z,n + kiz,n [ﬁMZ]) [qf('P,n - fml,l,n + kil,n |:ﬁl‘ll]) _J

_(fl,Z,n —kp, [ﬁMZ])[ﬁfZ,l,n —ki, |:ﬁjw1])

(A.49)

(A.50)
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A.3 CONSIDERACOES FINAIS

Este apéndice apresentou as expressdes das taxas de reacdo para cada componente
presente na mistura reacional do processo de copolimeriza¢do do eteno/1-buteno, além de
descrever as equacOes para os momentos da distribuicdo de peso molecular do polimero

“vivo”.
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B.1 INTRODUCAO

O capitulo VII apresentou o modelo matematico deterministico para o processo de
copolimeriza¢do do eteno/1-buteno. Como observado, o modelo do PFR € composto por
um sistema de equacgdes diferenciais parciais, o qual necessita ser transformado em um
conjunto de equagdes diferenciais ordindrias, de modo a ser possivel sua resolucio através
da sub-rotina LSODE. O método das caracteristicas foi aplicado para tal fim, sendo
apresentadas na secdo B.2 as equacdes resultantes da utilizagdo da referida técnica. A
seguir, na secao B.3, é reescrito o sistema de EDOs para o CSTR. Posteriormente, a secio
B.4 mostra as expressoes utilizadas para o cdlculo da derivada da densidade da mistura, ja

que tais termos estdo presentes no conjunto de equagdes diferenciais do PFR e do CSTR.

B.2 SISTEMA DE EQUACOES DIFERENCIAIS ORDINARIAS PARA
O PFR

As equagdes diferenciais parciais para o reator tubular sdo discretizadas ao longo
do sentido do fluxo através da aplicacdo do método das caracteristicas. Esta técnica baseia-
se na consideracdo de similaridade cinética entre 0 PFR (sem mistura axial e com mistura
radial perfeita) e um reator batelada, onde cada elemento de fluido na mistura reacional
pode ser visto como passando através do PFR sem interagir com os elementos anteriores e

posteriores a ele.

As expressdes dos balangos de massa e energia para o PFR definidas no capitulo

VII podem ser novamente descritas:

*  Balango de massa global

9 = _1low (B.1)
t A 0z
*  Balango de massa por componente
6[C]+6v[[C]= (B.2)

r.
ot 0z ‘
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onde:

C=Ap.Ao-A01s A5 A0ps An» EA,,CD.M |, M ,,H,,CC,S,C*,

*  Balango de energia

QIHO
o, pr_nA4, (B.3)
ot 0z p[Cp

Deste modo, o método das caracteristicas € entdo aplicado para as trés equacdes
anteriores, de forma que estas possam ser reescritas para cada elemento de fluido como a

seguir (PONTES, 2005).
B.2.1 Balango de Massa Global e “Balango de Deslocamento”

Para o balanco de massa global em batelada, tem-se:

M
dd’:0:>,0r W, =M, =cte (B.4)
t

onde o subscrito r representa um elemento de fluido.

7z

Como o elemento de fluido estd em movimento, € necessario considerar sua

velocidade, obtendo-se entdo:
dz w %4
T =__ I = & (BS)
d p [A A
onde W, € a vazdo madssica, WQ, € a vazdo volumétrica, p € a massa especifica, A € a area
da secdo transversal (igual para todos os elementos de fluido) e z € o comprimento do

reator.

B.2.2 Balango de Massa por Componente

dcl, _, 1L do. 5o
a " p o dt '

onde [C], € a concentracdo da espécie C em mol por volume, r., é a taxa em mol por

volume por tempo e o subscrito r simboliza o elemento de fluido.
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B.2.3 Balango de Energia
Como as entradas s@o nulas para um reator batelada, tem-se:

Aﬁ;’ +2[PM, EJ.: (épp—épml )dT +

rI’,r

T +20PM,, [j (ép o-CP., )dT
dtr - C (B.7)
o, [Cp,

B.2.4 Interpretagdo das Equacoes

E importante destacar que o tempo ao qual se referem as equacdes B.5 a B.7 néo é
o tempo real, mas sim o tempo de deslocamento do fluido no reator. Essas equacdes devem

ser resolvidas de um tempo 7, (z = 0, inicio do reator) a 7, (z =L, final do reator). Assim,

o conjunto de equagdes diferenciais ordindrias a ser resolvido para o PFR € descrito abaixo:

d, W, _Wo, (B.8)
dr p A A '

acl, _, 1o, (B.9)
dr Toop. dr

AH: +2[PM,, q:(épp-épM] Jar +

drT. . +20PM,, EJ.:(CA’pQ—CA‘pM2 )dT
ar = 0 [Cp, (B.10)

Tem-se que em t = tp as condi¢des iniciais s@o conhecidas (valores da corrente de
entrada). Define-se entdo um incremento de tempo para a integracdo das equagdes B.8 a
B.10 até o tempo final (tempo inicial + incremento). Como resposta da integracdo, ter-se-a
o valor da posi¢do (z). A integracdo prossegue até o final do reator, quando z > L, de modo
a se obter as concentracdes e temperatura em z = L (apds interpolacdo entre os
comprimentos imediatamente anterior e imediatamente posterior ao comprimento L). Essas

condicdes corresponderdo a entrada do proximo PFR no trem.
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B.3 SISTEMA DE EQUACOES DIFERENCIAIS ORDINARIAS PARA
O CSTR

O conjunto de equagdes diferenciais ordindrias para o CSTR do processo de
copolimerizagdo do eteno/l-buteno foi descrito no capitulo VII, sendo importante

reapresentd-lo neste ponto.

B.3.1 Balango de Massa Global

Wr=Wr—l+Fr+Br+l_Rr_Br_Vrl% (B'll)
t

com as seguintes condi¢des de contorno:
r=1=B, =0

r=N=B, =0.

B.3.2 Balango de Massa por Componente

d[C]r - Wr—l [ﬂc]r—l + Fr I:l;lcv]Fr + Br+1 [ﬂc]rﬂ — (Rr +Br +Wr )[ﬂc]r +

r., (B.12)
dt Vr IJ:)r—l Vr |1)17;’ Vr D:)rﬂ Vr |1)5’

C = Aoy Ags Ay Ay Aggs Ay EA,.CD,M | .M , . H,,CC,S,C*,

11°
com as condigdes:
r=1=B,=0

r=N=B, =0

B.3.3 Balango de Energia

i Z}W j Cp,dT
@ vipy (B.13)
Vi3, [QAE s+2pM,, (épP-épM] )dT v2tem,, (@pg-@pMz )dT)

VIiplCp
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sendo:

e = Fr’Wr—lBr+l
r=1=B, =0 r=N=B,=0

B.4 DERIVADA DA DENSIDADE

A partir da andlise dos sistemas de equagdes diferenciais ordindrias do PFR e do
CSTR, observa-se a presenca do termo correspondente a derivada da densidade da mistura.
No capitulo VII, foram definidas as expressdes para o célculo da densidade, as quais sdo

aqui reescritas.

M. | [PM M [PM
p, = [1]’—"“(0,"1,, -pu,,)+[2]’—m2(pmz7r “ou )
mer IOmZ,r
(B.14)
+[S]’ﬂ(p —p )+ p
s, U.r U.r
P,
p., = f(T) (B.15)

Assim, calculando a derivada da equagdo B.14 em relacdo ao tempo, obtém-se

(PONTES, 2005):

ﬂ:AIBM+A2E¢[M2]r+A zfl[s]rmrﬂfi (B.16)
" dt " dt oodt dt

dt
onde:
A, =PM, APus = Pu) (B.17)
ml,r
A, =PM,, o, = o) (B.18)
P
A =PM. APu = Pu,) (B.19)

P
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d T d T
(pu’r fml,r ( r ) _ pml’r fU,r ( r )j
dT, dr.
PMml |:[Ml]r D 2 +
pml,r
df o, (T,) df, (T,
(pU,r D;# - m2,r DUdT
A, =|+pPM,, OM,] O S T+ (B.20)
me,r
df. (T d T
g @), D)
drT. dr. df, (T.)
+pPM, OS], O ; + =
Ps.s drT,

B.4.1 Cadlculo da Derivada da Densidade para o Sistema de EDOs do PFR

Combinando-se as equagdes B.16, B.9 e B.10, obtém-se para o PFR:

dp _ Aml |}1m1 +Am2 D:mZ + As D:s +AT |];‘T

a~ p= A, ]-a, ]2 B
onde:
F, =plk, (B.22)
F,=pl, (B.23)
F, = pli, (B.24)
F =p % (B.25)
sendo:

o=, E(Aﬁ; +20PM,, O (épP—éle )dT +20PM,, 0 (épQ-épMz )de (B.26)
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B.4.2 Cadlculo da Derivada da Densidade para o Sistema de EDOs do CSTR

Do mesmo modo que no PFR e a partir da combinacao das equacdes B.16, B.11,
B.12 e B.13, é obtida a seguinte expressdo para calcular a derivada da densidade para o

CSTR:

dpr — Aml |:F‘ml +Am2 [En2 +As [F\ +AT |:F‘T

_ (B.27)
dt pr_Aml I:l:-|1‘41]r_14mZ I:l:-|]‘42]r_14s l:l:-ls]r
onde:
W UM
F, =p, $[M], oW, M, ], ‘Eﬂ ), (B.28)
W UM
F.,=p, BIM,], P, OM), ‘[/U 2l (B.29)
w_ S
F=p, 51, - 2Bk (B.30)
F,=p L (B.31)
dt
sendo:
¢[C]r - Wr—l |:ﬂcv]r—l + Fr [DC]FV + Br+1 [ﬂc]rﬂ _ (Rr + Br ) [ﬂc]r + rcr (B32)
Vr IJ:)r—l Vr |J)FV Vr DDHI Vr m)r ,
¢Wr =Wr—l+Fr+Br+l_Rr_Br (B33)

Observa-se que a expressao para a derivada da densidade do CSTR (equacao B.27)

¢ andloga a do PFR (equagdo B.21), mas com definicdes diferentes para F,,;, F2, Fse Fr.
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B.5 CONSIDERACOES FINAIS

Este apéndice apresentou o sistema de equacdes diferenciais ordindrias para os
PFRs do processo de copolimerizagdao do eteno/1-buteno, o qual foi derivado a partir da
aplicacdo do método das caracteristicas ao conjunto de equagdes diferenciais parciais deste
reator, descrito no capitulo VII. Também foram mostrados resultados andliticos para o
calculo da derivada da densidade para ambos os reatores PFR e CSTR, ja que tais termos
estdo presentes no sistema de equagdes diferenciais dos referidos. As equagdes diferenciais
ordindrias obtidas foram entdo inseridas no modelo matemdtico deterministico do processo
desenvolvido no capitulo VII, sendo posteriormente integradas através da sub-rotina

LSODE em linguagem FORTRAN 90/95.



