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NOMENCLATURA

Modefagem de colunas recheadas e transferéncia de massa com reaf;ao quimica

a, = Area interfacial por unidade de volume de recheio da coluna (m*/m”)

ax = Coeficiente estequiométrico do componente “k”

C; = Concentragio do componente “i” (kmof/mg)

D: = Difusividade do componente i (m’/h)

Dr = Didmetro nominal da particula do recheio (m}

F = Fluxo molar de gds (kmol/h)

H. = Holdup de liquido (m*/m")

ke = Coeficiente de transferéncia de massa na fase gds (kmol/m” h bar)

ki = Coeficiente de transferéncia de massa na fase liquida (m/h)

L = Vazio volumétrica de liquido (m'/h)

M = Peso molecular (kg/kmol)

N klywyc = Fluxo de transferéncia de massa do componente “k” na interface gds-liquido
(kmol/m” h)

N klm = Fluxo de transferéncia de massa do componente “k” na interface filme-seio da
solugdo (kmol/m* h)

P, = Pressdo parcial do componente absorvido no géds (bar)

P, = Pressdo do gds (bar)

R = Constante dos gases ideais (bar m*/kmol K)

r = Taxade reagiio quimica (kmol/m’ h)

T = Temperatura absoluta (K)

t = Tempo (h)

y = Comprimento do tilme de transferéncia de massa (m)

Z = Altura do recheio na coluna (m)

z = Coordenada axial na coluna (m)

Subescritos

A = Referente ac componente absorvido

G = Referente a gds

L. = Referente a liguido

Py = Referente aos produtos “k”

Ry = Referente aos reagente “k”

Letras Gregas

£

H

Y
c

Cc

Q

H

il

Porosidade do recheio (m*/m”)
Viscosidade (kg/m h)

Massa especifica do liquido (kg/m™)
Tensdo superficial do liquido (m® /dina)
Tensdo superficial critica do recheio (N/m)
Area da secio transversal da coluna (N/m)



Nomenclarura i

Colocagio Ortogonal
A; = Matriz de colocagio para a primeira derivada
B; = Matriz de colocagio para a segunda derivada

P(u)= Polindmio ortogonal

P (4) = Polindmio ortogonal de Jacobi

R{x,y) = Residuo da aproximagio de uma fungio

Wi = Peso no método dos residuos ponderados

Sobrescrito

1 = Referente ao elemento (no método da colocacio ortogonal em elementos finitos)

Letras Gregas
o, B= Constantes do polinbmio de Jacobi
0 = Fungio delta de Dirac

Controle preditivo com modelo

a = Coeficientes do modelo de convolugio

f = Fator de amortizacdo das agbes de controle

h = Coeficientes do modelo de convolugio (forma diferencial)
L = Horizonte de controle

N = Horizonte do modelo

R = Horizonte de predi¢io

r. = Valordesejado (“setpoint”) no instante k

At = Perfodo de amostragem

ue = Varidvel de entrada (manipulada) do processo no instante k
v« = Safda predit corrigida do processo para o instante k

¥ = Trajetéria desejada do processo

v« = Saida do processo (medida) no instante k

Vi = Safda predita para o processo para o instante k

Letras Gregas
o = Constante do filtro de 1* ordem

Redes Neurais Artificiais

a = Safda de um neurdnio

d = Saidadesejada (real)

E = Erro de predi¢io

f(.) = Fungdo de ativagio

I = Entrada passadas para a rede neural artificial
O = Saida da rede neural artificial

Th = Residuo de ativagio do neurdnio (“Threshold”)
w = Pesos da rede neural

x = Sinal total que chega a um neurbnio
Sobrescrito

¢ = Referente a camada

m = [teragio do algoritmo Backpropagation



Nomenclatura

Subescrito

p = Referente ao par de treinamento

Letras Gregas

o = Momento ("memdria” da rede), no algoritmo Backpropagation
0 = Gradiente (no algoritmo Backpropagation)

N = Taxade aprendizado (no algoritmo Backpropagation)
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RESUMO

O tratamento dado a problemas que envolvam transferéncia de massa com reagiio
quimica tem o sido o mais diverso possivel, sendo que a maioria dos trabalhos se
preocupa em encontrar solugdes analiticas que sirvam para alguns casos especificos. jd
que solugdes analiticas genéricas nio s@o possiveis. Apesar do grande nimero de
trabalhos, as solugdes para um grande nimero de sistemas sd0 apenas aproximagoes da
solugiio verdadeira. A resolugdo numérica das equagdes fundamentais de transferéncia de
massa permite que qualquer tipo de regime cinético seja utilizado.

Desta forma, numa primeira etapa deste trabalho. o estudo dos perfis de
concentragdo e fluxos mdssicos ao longo de colunas de recheadas de absor¢do com
reagdo quimica foi feito utilizando-se as equagdes fundamentais de transferéncia de
massa com o termo de reacfio quimica. As equagdes foram resolvidas de forma que se
adequem a qualquer tipo de sistema em ocorra uma reagiio quimica simultdnea ao
processo de absor¢do. O método numérico utilizado foi o da colocagio ortogonal em
elementos finitos, que se mostrou bastante adequado tanto em termos de precisao, como
pela redugdo do sistema de equagdes obtido.

O tratamento dado a simulagio dindmica de colunas recheadas também tem sido
bastante simplificado, sendo que caracteristicas importantes do processo em geral ndo
sdo levadas em consideragdo. A utilizacio do método das Caracteristicas € uma
alternativa para que se possa fazer uma simula¢do mais rigorosa. No entanto, este
necessita do cdlculo dos fluxos de transferéncia de massa em diversos pontos ao longo
da coluna, o que torna impossivel a sua utilizagio juntamente com a resolugdo nimerica
das equagOes de transferéncia de massa.

Para contornar este problema, as redes neurais artificiais foram utilizadas na
predicdo dos fluxos de transferéncia de massa, juntamente com as equagdes de balango
de massa ao longo da coluna, constituindo assim um modelo neural hibrido. As RNA’s
mostraram-se  bastante adequadas para este fim, apesar da alta nio-linearidade
apresentada pelos dados de transferéncia de massa com reagio quimica.

Desta forma, o modelo resultante pode usar o rigor da transferéncia de massa
com uma modelagem que inclui caracteristicas hidrodindmicas importantes do processo.
Os resultados obtidos comprovaram a importincia em se considerar o processo desta
forma, ao invés das simplifica¢Oes normalmente feitas,

Numa etapa final do trabalho, estudou-se o comportamente do controle preditivo
com modelo linear e nflo-linear frente a este processo que ¢ altamente ndo-linear. Este
estudo mostrou que o processo, pelo fato de ser distribuido, apresenta um
comportamento que torna dificil o bom desempenho do sistema de controle.

Ao final do trabalho, foi feita uma comparaciio entre os resultados obtidos com
os dois modelos internos do controlador aqui utilizados, ndo s6 com relagdo aos
resultados, como também em relagiio A dificuldade de aplicagdo e as limitagdes destes.
Encontrou-se que, embora o controle nio-linear apresentasse melhores resultados que o
linear, a diferenga de desempenho nio foi tdo grande, o que se deve principalmente 2
grande inércia do sistema frente varidvel manipulada (neste caso, a vazio de solvente).
Conclui-se entdio que em alguns casos a utilizagdo do controle preditivo com modelo de
convolucdo pode ser justificado pela sua simplicidade de aplicagio e resultados
razodveis, quando comparado ao controle com modelo baseado em RNA's.
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INTRODUCAO

O projeto de colunas recheadas de absorgio com reagdo quimica tem sido
bastante estudado na literatura, com um grande namero de trabalhos publicados nesta
drea. No entanto, trabalhos que tratem de uma simulagdo dindmica t€m recebido bem
menos atencdo, sendo que os existentes, em geral, utilizam vdrias simplificagbes que
comprometem os resultados.

Algumas simplificages tipicas quando se trata de simulagio de colunas de
absorgio recheadas, sao: solugdes diluidas, o que permite desprezar as variagbes de
fluxos mdssicos ao longo da torre; ¢ a consideragfio de que as perturbagdes se propagam
com velocidade infinita, ou seja. as variagdes que ocorrem nas alimentagdes atingem
imediatamente todos os pontos da coluna. Embora haja casos em que consideragdes
deste tipo sejam aceitdveis, para muitas colunas industriais estas sio simplificacdes
drdsticas.

Em especial, no caso da absor¢io seguida de reagiio quimica, devido ao aumento
da capacidade de absor¢io que esta proporciona, as correntes podem apresentar grandes
variagbes de concentracio ao longo da torre, o que pode causar uma variacdo
considerdvel dos fluxos ao longo da torre, modificando assim. os coeficientes de
transferéncia de massa.

Por outro lado, a transferéncia de massa seguida de reacdo quimica ¢ um
fendmeno dificil de tratar e importante neste tipo de processo, jd que introduz uma
grande ndo-lincaridade no sistema. Abordagens cldssicas como consideragdes de
equilibrio ndo se aplicam a este caso. Os fluxos de transferéncia devem ser calculados a
partir das equacdes fundamentais de teorias de transferéncia de massa.

Solucdes analiticas #m sido desenvolvidas ao longo dos anos para reagdes de
diversas ordens e vérios regimes cinéticos, de forma que grande parte dos trabalhos
desenvolvidos nesta darea se concentram sobre este tema. No entanto, estas solugdes,
além de s6 se aplicarem a determinado tipo de sistema, muitas vezes sdo aproximagdes
da solugao real, podendo apresentar um erro grande a depender do sistema. Além disto,
estas muitas vezes ndo permitem a inclusio de fendmenos importantes, como a redugido
de solubilidade devido a presenga de {ons, por exemplo.

Logo, temos que o processo de absor¢io seguido de reagdo quimica em colunas
recheadas apresenta virias caracterfsticas, tanto hidrodindmicas como de transferéncia de
massa, que sdo importantes para uma descrigio mais rigorosa, mas que muitas vezes nao
sdo levados em consideragiio, principalmente pelas dificuldades numéricas que surgem na
resolucdo das equagbes resultantes do fendmeno.

Estas caracteristicas contribuem para um aumento da ndo-linearidade e para a
presencga de tempo morto nas respostas do sistema, Estes sdo fendmenos que dificultam
bastante o desempenho de sistemas de controle e devem, portanto, estar presentes no
projeto e andlise destes.

No desenvolvimento do simulador procurou-se levar em consideragio uma
modelagem a mais rigorosa possivel, para que se possa ter confianca nas informagGes
obtidas a partir deste, sem no entanto tornar 0 modelo muito complexo, o que poderia
tornar a sua resolugdo muito dificil ¢ demorada, ou mesmo invidvel. Isto foi possivel
gragas a utilizacdo de uma abordagem mais recente dada a problemas de simulagdo: os
chamados modelos neurais hibridos, que consistem em utilizar Redes Neurais Artificiais
(RNA) juntamente com equagdes que descrevem fenomenologicamente o processo.
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A partir de uma representagio mais fiel do sistema, o estudo do sistema de
controle pode ser feito com mais seguranga nos resultados obtidos. O sistema de
controle aqui considerado foi do tipo SISO, ou seja. com uma tnica entrada (varidvel
manipulada) e uma dnica saida (varidvel controlada).

Ja que a absorcio seguida de reacfio quimica € utilizada principalmente em
processos que necessitam manter a concentragdo de gases dcidos em suas correntes em
uma faixa bem estreita, € interessante ter um sistema de controle bastante robusto, sendo
particularmente interessante os que se antecipam a resposta do sistema a perturbagdes.

Por estes aspectos. as técnicas de controle preditivo baseado em modelo sdo as
mais indicadas, tendo sido as aqui estudadas. Além disto, estas permitem a manipulacio
de restricdes, que aparecem naturalmente no caso de colunas recheadas devido a
existéncia do ponto a partir do qual ocorre arraste de liquido e A exigéncia de um grau
minimo de molhamento para que nio haja a formagdo de zonas secas na coluna.

O modelo interno do controlador € a parte principal desta técnica, jd que € com
base nas previsGes futuras deste que as a¢des de controle sdo calculadas, Uma questio
natural que surge neste caso diz respeito as implicagdes em se utilizar um modelo interno
do controlador linear em lugar de um ndo-linear, jd que o processo ¢ altamente nio-
linear. Esta questdo serd aqui analisada com base em duas técnicas bastante utilizadas: o
modelo de Convolugdo (linear) e o modelo baseado em RNA’s (nao-linear).

Embora os resultados obtidos com o modelo ndo-linear sejam superiores aos
obtidos com o linear, o dltimo ¢ de mais ficil aplicacdo, de forma que se torna
interessante saber até que ponto o resultado final de controle € influenciado pela
utilizagdo de um ou outro.

Este trabalho € dividido nas seguintes partes: no capitulo 2 serd feita uma andlise
dos métodos numéricos aqui utilizados; no capitulo 3 alguns aspectos da transferéncia de
massa com reagdo quimica sdo discutidos; no capitulo 4 os modelos hidrodinimicos de
colunas recheadas sdo analisados e uma metodologia é proposta para que se possa
considerar caracteristicas importantes do processo; no capitulo 5 € feito um estudo sobre
o controle preditivo deste processo ¢, finalmente, no capitulo 6, com base nos resultados
obtidos, sdo apresentadas algumas conclusdes e sugestdes para trabalhos futuros.
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METODOS NUMERICOS

Neste capitulo serdo discutidos alguns dos métodos numéricos aqui utilizados.
Um enfoque maior serd dado com respeito as aplicagdes, vantagens e limitagdes de cada
método, o que ajudard a entender a utilizacio destes no presente trabalho. As
formulagbes matemdticas serdo tratadas apenas de forma superficial, ja que estas podem
ser encontradas de forma mais detalhada na literatura.

2.1 « Redes Neurais Artificiajs,

As redes neurais artificiais (RNA) ®©m recebido uma crescente atengdo em
diversas dreas das ciéncias exatas. Sua simplicidade, aliada a capacidade de manusear
dados complexos ¢ altamente nio-lineares, tem permitido que elas sejam aplicadas na
resolu¢io de uma série de problemas de diversas dreas. Na engenharia quimica as RNA’s
t€m sido utilizadas com grande sucesso nas dreas de modelagem, controle e identificacio
de processos, (Bhat er al (1990); Narenda er af (1990); Ydstie (1990); Hunt et af (1992);
Willis et al (1992); Hoskins er al (1992); Psichogios er al (1992); Thompson et al
{1994); Morris er al (1994); Zbicinski er al (1996);), em detecgdo de falhas em
equipamentos (Hoskins et al (1988); Hoskins er al (1991); Ungar er al (1995)), etc.

As RNA’s sdo capazes de identificar e “aprender” a relagdo existente entre
entradas ¢ saidas num conjunto de dados. Este aprendizado nfo depende de nenhum
conhecimento prévio, ndo sendo necessdrio, por exemplo, definir nenhuma funcdo que
aproxime estes dados. Desta forma, os dados sdo tratados por uma espécie de caixa
preta. Por este motivo. as RNA’s sdo consideradas aproximadores universais de fungdes.

O que chamamos de RNA é apenas um dos ramos da Inteligéncia Artificial,
ciéncia que desenvolve sistemas que imitam caracteristicas de funcionamento do cérebro
humano. Assim, sabe-se que 0s neur0nios no cérebro humano funcionam a partir de
pulsos elétricos. Cada neurdnio recebe e envia pulsos de vdrios outros, sendo que o
pulso de safda de um neurdnio ¢ fungio dos vdrios pulsos recebidos. Sabe-se também
que a conexdo entre um neurdnio pode ampliar ou reduzir os pulsos transmitidos, bem
como 0s neurdnios, internamente, podem estar mais ou menos ativos, ou seja, podem
responder de formas diferentes a um mesmo pulso. Estas caracterfsticas sdo
matematicamente imitadas pelas redes neurais artificiais.

Uma RNA ¢, portanto, um sistema composto de camadas de neurGnios artificiais
(nc minimo tr€s), que sdo unidades capazes de receber ¢ enviar sinats, O seu
funcionamento pode ser resumido, de forma bastante simplificada, nos seguintes passos:

(1) Um dado neurdnio recebe o sinal (numérico) de outros neurdnios;

(1) Esses sinais sdo ponderados por um peso e somados;

(iil) A essa soma € adicionada um residuo de ativagio do neurdnio;

(iv) A soma ¢ modificada por meio de uma fungio de ativagio;

(v) O sinal final € enviado a outros neurdnios, sendo que na conexio entre 08
nenronios, esse sinal ¢ modificado (multiplicado) por um peso.
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Embora, de uma forma geral, os neurOnios possam estar conectados a outros
neurOnios de vdrias camadas, para fins de aplicagdes na engenharia quimica, o tipo de
rede mais utilizado € a direta (“feedforward’), onde os neurdnios de uma camada sé
recebem sinal da camada imediatamente anterior ¢ s enviam sinais para a camada
imediatamente posterior (fig 2.1). Este tipo de rede é o mais utilizado na simulagdo de
processos. Além disto, redes diretas com uma dnica camada intermedidria sdo suficientes
para a representagdo de dados continuos (Cybenko (1989)). Por este motivo, trataremos
aqui exclusivamente de redes diretas com uma dnica camada intermedidria. Na fig. 2.1
temos um exemplo deste tipo de rede. a qual apresenta uma topologia (3-4-2), ou seja, 3
neurOnios na camada de entrada, 4 na camada escondida e 2 na camada de saida.

[y
0,
N i
G,
I; Camada de Saida

Camada Escondida

Camada de Borada

Fig 2.1 - Rede neural direta {(feedforward), com trés camadas: cada neurdnio €
ligado a todos os neurdnios da camada imediatamente anterior e imediatamente
posterior.

A fig. 2.2 mostra de forma mais detalhada um neurbnio artificial. A fungio de
ativagiio que se encontra representada € uma das mais comumente utilizada na literatara.
A escolha de uma fungiio de ativagiio deve seguir alguns conceitos de reconhecimento de
padroes descritos na literatura. Dentre as caracteristicas de maior interesse nesta fungio,
temos:

(i) E uma fungiio limitada (para x — -eo, f(x)=0; para x — oo, f(x)=1), 0 que
confere uma maior estabilidade a rede:

(i) E uma fungio de tipo sigmoidal, a qual apresenta caracterfsticas lineares e
ndo-lineares, a depender da faixa, o que auxilia no treinamento dos diversos tipos de
dados;

(iii) E facilmente derivada.

A saida de um neurbnio de uma dada camada pode ser calculada a partir das
saidas de todos os neurdnios das camadas anteriores a partir do seguinte procedimento:

() O sinal total que chega ao j-ésimo neurdnio da camada ¢ (x}), é a soma

ponderada dos sinais de saida dos neurdnios da camada anterior (a’™') subtraido ou
somado de um residuo (“threshold ). Quando se subtrai, esse residuo é conhecido como
“bias”. O fatores ponderais sdo os pesos da rede (w,):
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1
[ sl e ¢ .
X = ai ' wi, +Th: (2.1
e
(i) Esse sinal € entdo modificado pela fun¢@o de ativagdo. dando a saida do
neurdnio (&} ). Caso a fungio sigmoidal seja utilizada, a safda € dada por:

as =f(x%) = —— (2.2)

Desta forma, € necessdrio calcular a saida de todos os neardnios de uma camada
para se calcular a safda dos neurdnios da camada seguinte. Procedendo-se desta forma,
temos a saida da dltima camada (NC), ou seja, a resposta da rede:

0, =al* (2.3)

Fig 2.2 - Representacdo esquemdtica de um neurOnio artificial.

Para que a rede consiga predizer as safdas corretamente, os pesos utilizados nas
expressoes anteriores devem estar ajustados. O processo de aprendizado consiste em
ajustes sucessivos dos pesos €, em alguns algoritmos, dos residuos de ativacao, de forma
a se obter as safdas da rede as mais préximas possiveis das desejadas. O treinamento
caracteriza-se entdo como um problema de otimizagio onde se busca reduzir os erros de
predigdo. Essa é a etapa mais demorada na utilizagio das redes neurais e tem gerado um
grande ndmero de trabalhos na literatura. No entanto, ndo hd até o momento um
algoritmo que se adeque a todas as situagdes. E essencial, portanto, saber as vantagens
limitagdes de cada método.

Grande parte dos algoritmos de treinamento existentes na literatura s3o basecados
nos métodos de gradiente descendente ¢ nos métodos de Newton (Vogl er al (1988)).

As abordagens baseadas nos métodos de Newton apresentam, em geral, melhores
resultados pelo fato de serem métodos de segunda ordem, apresentando uma
convergéncia quadrdtica proximo ao minimo. No entanto, estes apresentam como
limitagdo o grande espago de memdria requerido e o volume de cdlculos matriciais
envolvido, 0 que os torna praticamente invidveis para redes de grandes dimensdes.
Diversos métodos quasi-Newton t€m sido propostos com o intuito de reduzir a memoria
requerida e o volume de cdlculos. Estes se baselam principalmente em simplificagdes na
matriz de Hessian (Robitaille (1996)), reduzindo o tamanho desta e simplificando a sua
forma de célculo.

Os métodos de gradiente descendente ndo apresentam problemas quanto a
memoria requerida. No entanto, a taxa de convergéncia € bem menor que a dos métodos
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de segunda ordem, o que tem motivado o desenvolvimento de diversos trabalhos no
sentido de melhorar o desempenho destes.

A seguir apresentamos 0s principios de dois algoritmos baseados em métodos de
otimizagio diferentes: o Backpropagation (com a regra do delta generalizado), que € um
método de gradiente descendente bastante utilizado na literatura; e o método de
Marquardt-Levenberg, baseado no método quasi-Newton de mesmo nome e que, a
depender do tamanho da rede que se esteja utilizando, é muito mais eficiente que o
primeiro.

2.1.1 - O Algoritmo Backpropagation utilizando a Regra do Delta
Generalizado (GDR)

Este foi o primeiro método que surgiu para o treinamento de uma RNA direta,
tendo sido desenvolvido por Rumelhart er al (1986). Uma grande eficiéncia € obtida
quando o Backpropagation & utilizado com processamento em paralelo, para o qual ele
foi originalmente criado, sendo que a sua utilizagdo com processamento serial nio
apresenta as mesmas caracteristicas, Observa-se que hd uma convergéncia lenta quando
o0s dados sdo de dificil mapeamento e/ou se requer uma alta precisdo. As razdes para a
lentiddo dos métodos de gradiente descendente (dos quais o Backpropagation € um
exemplo) sdo discutidas por Akaike (1959).

Como este método ndo apresenta nenhum tipo de cdlculo matricial (que estd
presente em muitos algoritmos), a sua velocidade em cada iteragdo € muito rdpida em
relagdo a iteragdo de outros métodos. Assim, apesar da pequena taxa de convergéncia, o
tempo requerido para cada lago € bem menor. Por outro lado, a medida que o erro
diminui, a taxa de atualizagio dos pesos se torna bem pequena, de forma que, em geral,
um niimero muito maior de iteragdes € necessdrio para se conseguir uma mesma redugdo
do erro de predigdo da rede. Uma compensagio entre esses fatores e a consideragio do
pouco espago de memoria requerido € que vai determinar a vantagem ou desvantagem
de utilizd-lo.

A seguir, damos os passos para se treinar uma RNA pelo algoritmo de
Backpropagation com a Regra do Delta Generalizado. A demonstragio matemitica do
método pode ser encontrado nos trabalhos de Rumelhart er af (1986) e Hagan (1994).

Os passos do Backpropagation, para uma rede de trés camadas com configuragio
(I-m-n) sdo os seguintes:

(1) Um conjunto de pesos aleatérios ¢ passado como estimativa inicial para a
rede; Os resfduos (“threshold™), neste método, assumem valor zero na camada de
entrada e valor | nas demais camadas;

(2) Os dados de entrada sdo submetidos & rede (que jd deve ter a sua topologia
definida), calculando-se a saida da rede da forma jd exposta acima, através das
expressdes (2.1) e (2.2). A partir da saida assim obtida (Ox) e da saida desejada (dip),
calcula-se o erro do p-€simo par de dados para o k-ésimo neurdnio de saida:

Ek.p’-’dk.p"ok (2-4)

(3) Calcula-se o gradiente do k-ésimo neurdnio da Gltima camada pela seguinte
expressao:
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of (x!
YR Ox f)
onde f(x) € a fungdo de ativagdo, dada pela equacio (2.1) e x,
neurénio da 3® camada;

(4) Calcula-se o gradiente do j-ésimo neurfnio da segunda camada através da
expressdo de recorréneia abaixo:

] (2; af{xzz})
8,(%,2;:):(25;@ ) axm (2.6)

k=1 i

6 (33

k.

=E (2.5)

¢ a entrada do k-ésimo

onde wf‘k € o peso da coneccdo entre ¢ j-ésimo neurdnio da 2* camada com o k-ésimo
neurdnio da 3* camada;
5) Calcula-se a atualizacio dos pesos através das seguintes expressdes:
& P
'l —
Aw‘J k““) =10 ‘k‘:, (2 +ocAwm”“ b 2.7

Aw(z}(m} _ns(") (1} +aAW(2)(m 3] (28)
onde 1 e O sdo respectivamente, a taxa de aprendizado e 0 momento (parfmetros do

método, cujos valores devem ser definidos pelo usudrio), e m a interagdo. Desta forma,
as atualizagOes anteriores (da iteracdo “m-1") devem ser guardadas para que se possa
calcular as atualizagOes atuais,

(6) Os pesos sao entdo atvalizados pelas expressdes abaixo:

wx(ﬁl}(m) — W€2>(m by +dw( 23.(m) (2.9)

(3(m) (him=1) mcm) :
Wi =w dw (2.10)

(7) Os passos (2) a (6) siio repetidos até que seja atingida a convergéncia. Neste
ponto devemos adotar algum critério de convergéncia. Um critério comumente utilizado
na literatura é dado pela seguinte expressio:

n NP
V:ZZE;.k (2.1

k=1 p=1
Este critério € global, ou seja se o valor de V for suficientemente baixo, o algoritmo terd
convergido, mesmo que alguns pontos ndo estejam se ajustando tdo bem quanto outros.
Caso seja interessante que o maior erro ndo ultrapasse um determinado valor percentual,
por exemplo, um outro critério baseado no maior erro dentre todos do conjunto de
dados pode ser utilizado no lugar deste.

Embora para uma rede com trés camadas a nomenclatura utilizada possa ser bem
mais simples que a que toi aqui usada, preferimos colocd-la desta forma para uma
compreensdo de como o algoritmo pode ser generalizado para vérias camadas
escondidas. Para tal fim, todoq valores referente & 3% 2° ¢ 1" camada devem ser
entendidos como referentes a ¢, (¢-1) e (c-2)-ésima camada e o cdlculo deve ser feito
com c variando de 3 ao ndmero total de camadas (NC). Alguns autores incluem ainda
um conjunto de pesos antes dos neurbnios da primeira camada. Neste caso, o calculo
deveria ser feito de ¢ variando de 2 a NC.

A taxa de aprendizado e o momento (e o ) sdo parAmetros que devem ser

testados para cada conjunto de dados de forma a se ter um bom aprendizado. Valores
tipicos de 1 variam entre O ¢ 10 e de « de 0 a I, conforme utilizado por diversos
autores.

Como ji mencionamos, uma série de modificagdes tém sido propostas para
melhorar a convergénecia do Backpropagation. Algumas delas propdem que outras
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metodologias sejam utilizadas no lugar da Regra do Delta Generalizada (GDR). Um
exemplo ¢ o Backpropagation utilizando o Gradiente Conjugado (Leonard e
Kramer (1989)), onde os parimetros 1 € o sdo otimizados a cada passo do algoritmo e
a atualizagdo dos pesos, ao invés de ser feita para cada par de treinamento lido, € feito de
uma Unica vez depois que todos as variagoes dos pesos (Aw ’s) sio calculadas. Outras
modificaces sugerem simplesmente que se varie os pardmetros do algoritmo através de
regras heuristicas simples, de acordo com o aumento ou a diminui¢do do erro quadrdtico
médio (conforme definido pela equagio (2.11)), como é feito por Vogl er al (1988).

No entanto, nenhuma destas técnicas melhora a convergéncia do método
proximo ao minimo (que ¢é linear). Uma implementagdo deste algoritmo em Fortran 77
encontra-se no Apéndice C (sub-rotina TREINI, a qual € gerenciada pela sub-rotina
RNA).

2.1.2 - O Algoritmo de Marquardt-Levenberg.

Este algoritmo ¢ baseado no método quasi-Newton de otimizagdo de Marquardt-
Levenberg e foi proposto por Hagan er af (1994).

Suponhamos que se deseje minimizar uma fungio V(x) qualquer em rela¢do ao
vetor x. Pelo método de Newton, temos que as atvalizagdes nos elementos de x seriam
dadas por:

Ax=-{V*vix)] Vv(x) (2.12)

Se esta fungio V for uma soma de quadrados (semelhante a equagdo (2.11)),
pode-se mostrar que:

VV(x) =1 (X)E(X) (2.13)

VAV(x) = 1T (x)I(X) + S(x) (2.14)
onde J{x) € o jacobiano de V(x) ¢ S(x} ¢ definido por:

S(x) mZEi(x)VZEE(x) (2.15)

No método de Gauss-Newton, assume-se que S(x) = (), de forma que a equagdo
(2.12) pode ser reescrita da seguinte forma:

Ax=-I" I | 1T (0E®) (2.16)

A modificagdo do método de Marquardt-Levenberg ao método de Gauss-
Newton é:

Ax =1 01 (x) + 1| TE®) (2.17)
onde I € a matriz identidade e {1 € um escalar.

Desta forma, podemos calcular a variagio dos pesos a cada iteragdo utilizando a
expressdo (2.17), desde que tenhamos disponivel o jacobiano da soma dos quadrados

dos erros em relagdo aos pesos da rede. Os passos para a aplicagio deste algoritmo sdao
0S$ seguintes:
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(1) Estima-se um valor inicial de {1 . (neste trabalho utilizamos o valor sugerido
por Hagan (1994) que é: 1 = 0,01);

(2) Calcula-se o valor da equagdo (2.11) bem como o jacobiano desta em relagio
40 pesos;

(3) Através da expressdo (2.17), calcula-se os novos pesos;

(4) Se estes novos pesos representarem um aumento de V, abandona-se estes,

#

retornando aos valores anteriores; | é entdo multiplicado por um valor P>1 (neste
trabalho utilizou-se B =1,2) e volta-se ao passo (2). Se os novos pesos reduzirem V,
estes sdo aceitos € W & dividido por B. Se ainda ndo foi atingida a convergéncia,
retorna-se ao passo (2).

A chave deste algoritmo ¢, portanto, o ¢dlculo do jacobiano de (2.11) em relagio
aos pesos da rede neural. Embora este possa ser calculado numericamente, isto
representaria um ndmero de chamadas da rede igual ao nimero total de pesos desta, o
que tornaria o cdlculo bastante pesado para uma arquitetura maior. No entanto, Hagan et
al (1994) mostram que, a partir de pequenas modificacbes no algoritmo
Backpropagation exposto anteriormente, é possivel se calcular o jacobiano com uma
dnica chamada a rede neural.

O Algoritmo de Marquardt apresenta um convergéncia mais rdpida que ©
Backpropagation para redes com até um certo nimero de pesos. A medida que o nimero
de pesos aumenta muito, a inversiio de matriz da equagdo (2.17), bem como o espago de
memoria necessario para o armazenamento desta, tornam este método invidvel.
Comparagdes feitas por Hagan er al (1994) mostram que o método € superior ao
Backpropagation quando se tem uma rede com até algumas centenas de pesos.

Uma outra caracteristica importante deste algoritmo € que, para valores altos de
I, o algoritmo se torna gradiente descendente e para valores pequenos, este se torna o
método de Gauss-Newton. Assim este método alterna entre um método e outro,
apresentando a vantagem de ambos. De fato, para pontos longe do minimo, os métodos
de gradiente descendente conferem melhor resultado que os métodos de Newton (que $6
apresentam convergéncia quadritica préximo ao minimo), ¢ € por isto que o algoritmo
inicia com um valor alto de 1. A medida que o erro diminui, o valor de [ diminui e o
método se aproxima do método Gauss-Newton, apresentando a convergéncia quadrdtica
neste ponto. E de se esperar, portanto, que a ndo ser em casos onde ¢ nimero de pesos €
muito grande, os resultados obtidos com este método sejam muito superiores.

Uma implementacdo deste algoritmo em Fortran 77 encontra-se no apéndice C
(sub-rotina TREIN2, a qual é gerenciada pela sub-rotina RNA).

2.1.3 - Adimensionalizaciio de entradas e saidas.

Até agora tratamos as entradas e saidas como se estas pudessem ser diretamente
apresentadas as redes neurais. No entanto, deve-se lembrar que as redes utilizam uma
fungo sigmoidal cuja saida varia entre zero ¢ um. Além disto, se valores muito altos ou
muito baixos sdo utilizados, a saida da fungdo sigmoidal ¢ praticamente um dos seu
limites (0 ou 1). Desta forma as entradas e saidas utilizadas nas etapas de treinamento e
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inferenciacio devem ser adimensionalizadas. Obviamente, a adimensionalizacio utilizada
no treinamento deve ser a mesma da utilizada durante a etapa de predig@o.

Os valores entre os quais as entrada e saidas devem variar ndo sio fixos ¢ muitos
autores utilizam de diferentes formas. Neste trabalho utilizamos as entradas e saidas
vartando sempre entre inf=0.! e sup=0,9. Dois tipos de adimensionalizagio foram
utilizadas para tanto: uma linear, ¢ outra baseada na fungio logaritmica. A expressio
linear para adimensionalizar as entradas de um determinado vetor x foi a4 seguinte:

y()=a+b*x{i) (2.18)

onde os valores “a” e “b” sdo detinidos, por:
Q= (inf* maior - sup* menor)

_ (2.19)
(maior ~ menor) ’

b= SUP— inf

(2.20)

maior — menor
onde sup e inf sdo ,respectivamente. 08 valores superior e inferior das varidveis apos
adimensionalizacao; e maior ¢ menor sio, respectivamente, © menor € 0 maior valor do
Vetor X.
De forma semelhante, a adimensionaliza¢do logaritmica utilizada ¢ dada pelas
seguintes expressoes:
_ log,, (X(i) - a)

o) b (2.21)
onde:
L= sup*log,,(menor) _‘inf* log,,(maior) (2.22)
sup—inf
log,, (maior / menor)
b= (2.23)

sup—inf
Os valores de “a” e "b” utilizados no treinamento devem ser 0§ mesmos
utilizados na inferenciagio.
A adimensionalizagdo logaritimica se torna melhor que a linear quando se utiliza
um conjunto de dados onde o maior valor € muito superior ao menor valor. A tabela 2.1
mostra bem o caso em que a adimensionalizac¢do logaritmica dd melhores resultados que
a linear. Nestes dados temos o maior valor mais de mil vezes superior ao menor. Quando
aplicamos a transformacdo linear, os dados menores ficam bem préximos ao valor
inferior estipulado, o que dificulta o treinamento das redes. Mas quando aplicamos a
transformacdo logaritimica, a distribui¢do dos dados fica mais uniforme, com os valores
iniciais mais espagados entre si, o que facilita 0 treinamento da rede (como mostra o
grafico 2.1).
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Tabela 2.1 - Adimensionalizacio linear e logaritmica para um conjunto de dados.

Conjunto | Adimensionalizagé@o | Adimensionalizacéo
Original linear logarftmica
7,13E-04 0,100000 $,100000
8,53E-04 0,100057 0,118058
1,67E-03 0,100391 0,185929
4 00E-03 0,101346 0,274262
7,82E-03 0,102909 (,341960
9,34E-03 0,103532 0,359833
1,12E-02 0,104277 0,377915
217E-02 0,108603 0,445243
5,13E-02 0,120723 0,532137
9,78E-02 0,139777 0,597362
1,16E-01 0147142 0,614417
1,37E-01 0,155760 0,631288
2 .50E-01 0,202252 0,682335
5,07E-01 0,307419 0,763675
7,93E-01 0,424477 0,808849
8,78E-01 0,459446 0,819185
9,66E-01 0,495356 0,828801
1,30E+00 0,630644 0,858527
1,68E+00 0,786357 0,884521
1,90E+00 0,879062 0,897320
1,95E+00 0,900000 0,900000
1.00
-k o g @
Q
&}
0.80 — @ - Adimensionalizagéio Linser o © )
O - Adimensionalizagtio Logaritmica e
I O
Ll
S o060 o ¢
7]
[
@ !
E . .
-
?6 0.40 — 0 * )
E | o °© °
" [
e}
0.20 — o .
o » *
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0.00 T [ i 7 T I 1 E ¥
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Ponto

Griéfico 2.1 - Comparagio entre a adimensionalizagio linear ¢ a logaritimica.

2000
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2.1.4 - O conceito de janela de tempo para simulacio dindmica.

As redes neurais diretas, da forma como exposto até aqui. sdo essencialmente
estdticas, ndo servindo para reter caracteristicas de processos dindmicos. Outros tipos de
redes e algoritmos de treinamento €m sido propostos para tal fim. Hunt (1992) dd uma
revisdo de algumas redes inerentemente dinimicas mais comumente utilizadas. Estas
redes, no entanto, sdo recursivas, ou seja, os valores preditos por elas sdo utilizados com
entrada para a predigiio de valores em instantes posteriores. As redes recursivas podem
sofrer de problemas de instabilidade.

Por outro lado, as redes diretas também podem ser utilizadas em processos
dindmicos, desde que seja utilizada o conceito de janela de tempo mdvel (Bhat er al
(1990)). A fig. 2.3 ilustra este método para um janela de tamanho 8 (quatro valores
passados e quatro futuros). Os dados que serdo utilizados pela rede constituem de
valores passados ¢ futuros das entradas originais, bem como de dados passados dos
valores de saida desejados (retdngulos hachurados na fig. 2.3). As saidas utilizadas
durante o treinamento sio constituidas de valores futuros dos valores a serem preditos
pela rede apés a etapa de treinamento. O termo passado e futuro ¢ aqui utilizado em
relagiio a um tempo central, que se vai modificando para cada par de treinamento. Assim,
0 treinamento consiste em mover a janela por todo o conjunto de dados até que o
critério de convergéncia seja atingido.

Deve-se observar que na etapa de inferenciagio, se faz necessdrio conhecer um
certo histdrico do sistema, de forma que se tenham alguns valores passados para que se
possa predizer os valores futuros.
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O O O O o O O O -«=—— Valores desejados
. . . . . . . | . < Valores de entrada
bAoA

t,-3AL -2AL B-AL G AL R2AE L+3AL +4AL

Varidveis de
entrada passadas

Variaveis de
safda fotaras

Varidveis de
entrada futoras

[60 0 O]

Varidveis de
saida passadas

[Coo0OC/eeoeeieoeee

Fig 2.3 - Janela de tempo mdével: as dreas hachuradas correspondem aos valores
de entrada; os circulos representam os dados.
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2.2 - Colocacao Ortogonal.
2.2.1 - Colocacao Ortogonal Global,

Uma das abordagens mais utilizadas para resolu¢iio de equacdes diferenciais
(principalmente as parciais) ¢ a aproximagdo da solugdo em uma série de funcdes de
coeficientes desconhecidos. Os coeficientes devem, entdo, ser ajustados por algum
critério que aproxime esta fungio da melhor forma possivel & solucio.

Uma escolha “natural” para esta fungio seria um polinémio, tanto pelas suvas
caracteristicas de aproximador universal de fung¢des, como pela sua simplicidade. Vale
aqui lembrar que uma funclo que seja diferencidvel em qualguer ordem, pode ser
expressa por uma série de taylor,

f(y(n).y{n-—i) sy ,y)m_, 0 (2.24)

Assim, por exemplo, se tivermos uma equacio diferencial do tipo descrito pela
equagdo (2.24), uma “boa” escolha para a aproximagio de “y”, seria:
N

Yy = 2,ax (2.25)

i=1
A equagio (2.24) estaria sujeita a n condigdes de contorno que devem ser satisfeitas pela
aproximagdio (2.25). Se substituirmos a solugdo aproximada (2.25) na equacao (2.24),
teremos um residuo, R(x,y) que, a priori, apresenta um valor ndo nulo. No método dos
resfduos ponderados (Finlayson (1980)), temos a seguinte condigdo:

[[W,RG.ydx =0 (2.26)

Logo, neste método, os residuos ponderados por um peso, Wy, sdo forgados a
serem zero ao longo de um intervalo (0,1). A escolha do peso € que vai dar as
caracteristicas de cada método. Por exemplo, no Método da Colocagio, utiliza-se a
fungdo delta de dirac (2.27). Da mesma forma, podemos citar outros métodos, como:
método de Galerkin, método dos momentos, método dos minimos quadrados, etc.

W, =8(x-x,) (2.27)
O uso da fungio delta de dirac na equagio (2.26) nos d4 a seguinte relagio:
R{x,.yy) =0 (2.28)

Ou seja, no método da colocagido o residuo € zero nos pontos de colocagio Xi.

O método da colocagfio, como descrito acima, tem a desvantagem de se ter que
escother os pontos de colocagdo, ou seja, se tivermos um polindmio de grau n , temos
que escolher os n pontos onde o residuo serd zero. A partir da equagiio (2.26), terfamos
entdo um sistema de n equagdes (dadas pela cdlculo do residuo para cada valor de x) ¢ n
incégnitas (que sdo os coeficientes a na equagio 2.25). O cdlculo dos residuos e
resolugdo do sistema resultante, se torna, portanto, algo extremamente tedioso. Outra
desvantagem deste método, € que a escolha dos pontos ndo segue nenhum critério,
tornando-se algo aleatdria e podendo levar a resultados pouco satisfatérios.

Embora haja uma série de métodos baseados na soma de residuos ponderados, a
precisdo destes varia muito, como mostra Villadsen ¢ Michelsen (1978). Esses autores
mostram que 0 método de Galerkin € o mais preciso comparado a outros métodos com
polindmios de mesma ordem. No entanto, eles mostram que € possivel obter um método
de precisio comparavel ao método de Galerkin quando se utiliza 0 método da colocagiio
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com os pontos de colocacio sendo as raizes de um polindmio do tipo Pf“"“(u) , onde
este polindmio € definido pela relacao:
1 . .
L 0 (1= )P P ()P (u)du = 0 (2.29)

A equagdo (2.29) expressa a relagio de ortogonalidade para os polinGmios de
Jacobi, onde o ¢ [ sdo constantes, De uma forma geral. dois polindmios sdo ditos
ortogonais no intervalo (a,b) se obedecem a seguinte rela¢do:

WP, P, (wdu =0 (2.30)

A funcdo peso, W(u), € que vai definir a familia de polindmios.
No método da colocagio. quando a solugdo for aproximada pela equagio (2.25),
temos que nos pontos de colocagdo, esta equagio pode ser escrita da seguinte forma:
N
y=ax, " (2.31)
i=l
Derivando-se esta equacdo, podemos escrever as derivadas na seguinte forma
matricial (Finlayson, 1980):

2
% _CQ" = Ay g% ~DQ™ =By (2.32)
dy S d’y c :
Dix)=%A.y, ~L(x)y=VYB.y 2.32b
o 00 = LA, 7 = 2B, (2.32b)
Q, =xi' C,=(-Dx}? D, =({-1)(-2)x} (2.33)

Desta forma, temos que as derivadas podem ser expressas em fungio do préprio
valor da fun¢do nos pontos de colocagio e de coeficientes que nio precisam ser
calculados vtilizando-se a equaciio (2.26), mas podem ser obtidos a partir dos pontos de
colocagdo. A partir deste resultado e, como jd discatido acima, de que um método muito
eficiente ¢ obtido quando os pontos de colocagiio sdo utilizados como sendo as raizes de
um polinémio ortogonal., temos o método da colocagdo ortogonal global, ou
simplesmente, colocagio ortogonal.

Os polindmios ortogonais de Jacobi apresentam uma série de propriedades que
permitem o cdlculo dos seus zeros e as matrizes de colocagio através de procedimentos
numéricos. Villadsen & Michelsen (1978) descrevem algumas destas propriedades e
mostram como elas podem ser utilizadas no cdlculo dos zeros dos polindmios de Jacobi e
de outros valores de interesse no método da colocagdo ortogonal (como as matrizes A e
B). Estes autores também apresentam subrotinas em Fortran IV que fazem esses
cédlculos.

Desta forma. o método da colocagio ortogonal apresenta uma precisio
compardvel ou ignal a do método de Galerkin, com a vantagem de se ter todos os
coeficientes facilmente determinados a partir dos zeros de polindmios ortogonais, o que
justifica o grande ndmero de trabalhos na literatura que tem utilizado a colocagio
ortogonal na solucfio de sistemas de equacdes diferenciars. Embora a nossa discussio
tenha praticamente se restringido aos polindmios de Jacobi, existem outras familias de
polindmios que sdo utilizados, principalmente quando se tem um sistema discreto (como
¢ 0 caso de colunas de prato), onde a utilizagio de polindmios continuos sé é possivel a
partir de certos artificios.

Assim, podemos resumir a utilizagio do método da colocagio nos seguintes
passos:
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e Adimensionalizacdo das varidveis independentes, de forma que estas passem a
variar nos intervalo {(;1), jd que uma das propriedades dos polindmios definidos pela
equagdo (2.26) € que os seus zeros estdo todos no intervalo (0;1);

sEscolha do grau do polindmio e cdlculo das matrizes de colocagao (matriz A
para derivadas de 1° ordem, B para as de 2° ordem, etc) a partir das raizes do polinbmio;

*A partir das equacdes (2.32a), as derivadas sdo entdo transformadas em
expressdes algébricas. Todoe o cdlculo, deste ponto em diante, € feito nos pontos de
colocacdo, sendo as equagdes diferenciais ordindrias transformadas em equagOes
algébricas e as equagtes diferenciais parciais {com derivada em relagdo ao tempo)
transformadas em equagdes diferenciais ordindrias, Resolvendo-se o sistema de equagdes
resultante, temos a resposta nos pontos de colocagdo. Nos capitulos 3 e 4, bem como no
apéndice A, mostraremos a aplicacio do método a algumas equagdes resultantes da
modelagem da absorgio com reacdo quimica.

No caso de equagdes diferenciais parciais (com derivadas em relagio ao tempo),
hd aplicagdes na literatura que adimensionalizam também o tempo, permitindo o uso da
colocagdo ortogonal em toda a equagdo e reduzindo, desta forma, a equagdo diferencial
parcial a uma equagio algébrica. Este método {conhecido por dupla colocagdo) €
discutido por Villadsen (1969).

Sobre a aplicagio do método da colocagdo ortogonal, cabe fazer alguns
comentarios:

*Os pontos onde se tem a solugdo da equagdo ou do sistema de equagOes
diferenciais sio os zeros do polindmio ortogonal. Desta forma, escolhido o grau do
polindmio, o dnico pardmetro que resta para ajustar a posigdo deste pontos sdo as
constantes o ¢ [, da equagdo (2.29). Quanto maior o valor de o, mais deslocados
estardo 0s pontos para a direita no eixo x; da mesma forma, quanto maior o valor de f3,
mais deslocados os pontos estardo para a esquerda, conforme mostra a tabela (2.2) para
trés pontos de colocagdo internos. A escolha dos pontos de colocagio € importante nio
s6 para se ter a solucdo em um local mais préximo do desejado, mas principalmente
porgue esta posiclo influencia na resposta obtida, j4 que, como vimos na equacio
(2.32a), a solugdo depende de todos os pontos de colocagdo. Assim, é importante se ter
os pontos localizados em regides que a resposta do sistema varie muito.

*Como no método da colocagiio os residuos sio zero nos pontos de colocagdo
(2.28), seria de se esperar que quanto mais pontos de colocagiio fossem utilizados, mais
a solugdo se aproximaria do valor real (Villadsen ¢ Michelsen, 1978). No entanto, deve-
se observar que a solugdo esta sendo aproximada por um polindmio. Desta forma, se
tivermos, por exemplo, uma fungiio que tenha regides de grandes variages e regies
quase lineares (como € o caso dos perfis de concentraglo no filme de transferéncia de
massa em absor¢do com reacio quimica), a aproximagiio com um nimero muito alto de
pontos pode levar a oscilagOes na resposta. O nimero muito alto de pontos também leva
a um sistema maior de equagbes, 0 que torna a sua resoluciio mais lenta, Desta forma,
deve-se ter um compromisso entre um ndmero de pontos ndo muito baixo (o que levaria
a uma resposta imprecisa) ¢ um ndmero muito alto (que levaria a uma resposta lenta e
com possiveis oscilagdes).
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Tabela 2.2 - Distribui¢do dos pontos com os valores de oce B.

Pontos de Colocacio
a B X2 X3 X4
010] 01127 (,5000 {),8873
0111 02123 0,5905 (0,9114
1101 00886 0.4095 (),7876
1§ 1] 01727 (,5000 0,8273

2.2.2 - Colocacdo Ortogonal em Elementos Finitos.
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A importincia da localizagdo dos pontos de colocagdo (jd discutida acima), pode
tornar-se, algumas vezes, bastante critica. Um exemplo cldssico ¢ dado por Carey ¢
Finlayson (1979), que mostra o problema de determinagdo do perfil de concentragdo ao
longo de um poro de catalisador. Este perfil cai a praticamente zero rapidamente (em
x=0,001). Assim, terfamos que ter um ndmero muito alto de pontos de colocagdo para
reconstituir a regido de importincia neste caso, ou seja, para se ter a concentragio na

regido entre (0; 0,001).

3.00E-02 T
2.50E-02 -
2.00E-02 +
1.50E-02 +
1.00E-02 +

§.00E-03 +

Concentracdo (Kmolfm *h)

0.00£+00

Perfil de Concentragéo no Filme de Transferéncia de iassa

o

0.2 04 0.6 0.8 1

Comprimento (Adimenslonal)

Grifico 2.2 - Perfil tipico no filme de transferéncia de massa na absor¢do com

reacdo quimica.
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Por outro lado, a existéncia de uma regio onde a fungdo varia muito seguida de
uma outra onde ela é praticamente uma reta, pode causar oscilages na solugdo obtida
por colocagido ortogonal.

SituagOes semethantes a do problema apresentado por Carey € Finlayson (1979)
sdo obtidas no caso da absor¢do com reacdo quimica, como podemos observar no
grifico 2.2

Estes problemas sdo contornados utilizando-se o método da colocagio ortogonal
em elementos finitos. Neste método, ao invés de termos apenas um polindmio
aproximador, o dominio é dividido em vdrios subintervalos ¢ um polindmio € utilizado
em cada um deste subintervalos (fig, 2.4).

Consegue-se assim as vantagens da colocagdo ortogonal aliadas a capacidade de
se poder ter oS pontos nos locais desejados (caracterfsticas do método das diferengas
finitas).

A aplicacdo deste método segue os mesmos passos bdsicos da colocagio
ortogonal global, sendo que o dominio da varidvel independente, que deve estar
adimensionalizada e variando no intervalo (0;1), € dividido em “I” subintervalos e a
colocago € entdo aplicada de forma semethante ao jd exposto.

Pontos de né

-

L o e L e ¥ S 8 T o s " e * e 4
Elemento | Elemento 2 Elemento 3

Figura 2.4 - Localizagdo dos pontos: os pontos em negrito correspondem aos
pontos de no, enquanto os pontos claros sdo os pontos internos de colocagio.
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Desta forma, sendo “x” a varidvel espacial j4 adimensionalizada (conforme
utilizamos acima), escolhemos “I+1” pontos (x;, X2, X3,...,X1,X1) QU seriio os pontos de
nds entre os “I” elementos (figura 2.4). Uma nova varidvel “u;” deve ser entdo definida
entre 0s pontos X, € X1, pela equacio (2.20), de tal forma que esta varie no intervalo (0,
1} no elemento “1”, tornando possivel a aplicagdo da colocagdo ortogonal.

o - 2. 4
" Xy =%, AX @39

As condigdes de contorno, no entanto, precisam ser definidas para cada
elemento, jd que temos uma equagilo diferencial aplicada a cada elemento. Logicamente,
estas condigdes devem ter um significado fisico e devem ser em ndmero compativel com
a ordem da equagiio diferencial. No exemplo da figura acima, por exemplo, temos uma
equagio de segunda ordem. As condig¢les utilizadas neste caso foram a da igualdade de

concentragdes e de fluxo dos componentes através dos elementos (igualdade da primeira
derivada).
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E importante notar que um ponto de nd corresponde ao dltimo ponto de um
elemento e ao primeiro ponto do elemento seguinte. Assim, a condi¢io de igualdade de
concentrages entre dois elementos € direta.

No apéndice A, a aplicacdo da colocagio ortogonal em elementos finitos para a
resolucgdo de equagdes de transferéncia de massa € tratada em maiores detalhes.

2.3 - Método das Caracteristicas.

Muitos processos em engenharia quimica se dao em meios continuos, tais como
adsorgdo, destilagdo e absor¢do em colunas recheadas, etc. As equagdes diferenciais que
descrevem a dindmica deste tipo de processo geralmente sio parciais do tipo hiperbélica,
possuindo derivadas no tempo ¢ no espago. Uma grande dificuldade na resolugiio destas
equagdes surge devido ao fato de se ter as descontinuidades introduzidas no processo se
propagando através do equipamento com uma velocidade finita. O perfil inicial que €
passado como condigiio inicial na resolugdo do sistema de equagOes contém, desta
torma, uma descontinuidade.

Os métodos mais comumente utilizados na literatura para a solucio deste tipo de
problema sdo o das diferencas finitas e uso do modelo de células de mistura (Tan e
Spinner, 1984a). Este método, no entanto, implicitamente acrescenta um termo de
dispersdo que amortiza as descontinuidades impostas ao sistema. Para uma melhor
representagiio do sistema, um grande nidmero de células ou maior grade no método das
diferengas finitas deve ser utilizado, o que pode levar a um grande esforgo
computacional, sem que o problema seja totalmente contornado.

O método das caracteristicas permite a resolugio das equagdes diferenciais
hiperbdlicas sem amortizar as descontinuidades. Este método se vale do fato das
equagOes diferenciais hiperbdlicas terem curvas caracteristicas ao longo das quais as
descontinuidades se propagam. O conceito de derivada substantiva é utilizado no
desenvolvimento deste método. Assim, temos que se a varidvel ¢ for funcdo do tempo ¢
das cordenadas espaciais (x,y,z), & sua derivada substantiva é definida como (Bird,
1960):

Pﬁ"—“ég+v ?ﬁ-%vé-c——i—v,ég (2.35)

Dt dt “ox Ydy oz
onde vy, vy € v, sd0 respectivamente as velocidades de propagacdo de um elemento de
fluido nas dire¢bes x, y e z.

Desta forma, temos que a derivada substantiva representa a derivada de uma
varidvel do elemento do ponto de vista de um observador que s¢ move com a mesma
velocidade do elemento. E este aspecto que a torna interessante na resolugiio de
equagdes diferenciais hiperbélicas, pois a integraciio é feita seguindo-se uma particula de
fluido que entra no equipamento. Uma variagio em degrau na varidvel de interesse ndo
causa problema jd que cada elemento € integrado em separado, seguindo a sua propria
caracteristica. Além disto, 0 método transforma as equagdes diferenciais parciais em
equagOes diferenciais ordindrias,

O método das caracteristicas toi originalmente utilizado em problemas de tluidos
compressiveis. Qma abordagem matemdtica mais rigorosa deste método é dada por
Friedly (1972). E importante ressaltar que este € apenas uma aproximagdo que exige
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(como serd notado pelo exemplo a seguir) que as equagbes sejam colocadas sob
determinada formato. A depender da complexidade das equagdes, a aplicacio deste
método se tornar bastante complicada.

As primeiras aplicagbes deste métode a problemas de engenharia quimica foram
feitas por Acrivos (1956). Dentre estas aplicagdes, foi apresentada a simulagio de uma
coluna de absor¢do recheada. Embora o modelo utilizado seja bastante simplificado, o
exemplo € interessante para compreensio do método. A metodologia utilizada no
exemplo a seguir niio ¢ exatamente a mesma a ser utilizada na modelagem, pois, como
veremos, esta apresenta algumas limitagoes.

Considere uma coluna de absorcho isotérmica e cujas misturas sejam diluidas e
onde ndo ocorra reagiio quimica. As equagdes bisicas que descrevem este processo sdo:

ox dx

Low—H - =-R(x, 2.36¢
5, iy (x.y) (2.36a)
dy dy . .

G2t 2 = 2.
. +Hg o Rix,y) (2.36b)

onde:
oL = Vazdo molar de liquido por drea transversal de recheio;
*(G = Vazdo molar de gis por drea transversal de recheio;
ox = Fragdo molar do soluto na fase liquida;
ey = Fracdo molar do soluto na fase gds;
oz = Distincia da base do recheio;
¢t = Tempo;
sR(x,y) = Taxa de transferéncia de massa;
oH; = Acimulo de liquido;
oH; = Actimulo de gds;

Da nomenclatura acima, temos que a velocidade do liquido e do gds podem ser
expressas, respectivamente, pelas equactes (2.37a,b):

d L s ;o

= = para a familia de caracterfsticas I (2.37a)
dt H,

%:— =9 , para a familia de caracteristicas II (2.37b)

G

Desta forma, as equagdes (2.36a,b) abaixo podem ser transformadas, utilizando o
conceito de derivada substantiva, para:

(E’LJ __Rixy) (2.384)
dz /, L ’
dy) _ R(x,y) ,
(dZ]H === (2.38b)

onde a nomenclatura utilizada acima significa que as equagdes (2.38a,b) sdo vilidas ao
longo das caracterfsticas 1 ¢ II descritas pelas equagdes (2.37a,b).

Se os fluxos e holdups de liquido e gds forem constantes, temos que as equagdes
(2.37a,b) podem ser integradas:

t= w% 7+ AL (2.39a)
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t= %-z+ kAt (2.39b)

As constantes | e k nas equagdes acima definem as caracteristicas I (2.39b) e II
(2.39b). A figura 2.5 mostra essas caracteristicas para diferentes valoresde e k.

Os fndices utilizados na fig. (2.5) t8m o seguinte significado: uma particula que
entra no coluna ird se mover ao longo de uma das caracterfsticas citadas, ou seja, a sua
posi¢do ird variar com o tempo de acordo com equagdo (2.39a) ou (2.39b). Desta torma,
uma particula de gds que entra no instante inicial, no fundo da coluna, estd no ponto
[0,0]. No instante seguinte (em t=At) a particula terd se movido no esquema acima, para
o ponto [0,1], estando na posigic z=Az. De forma semelhante, um elemento de liquido
que esteja na posicio z=Az, posicdo [0.1], no tempo inicial, terd se movido para ¢ ponto
[1,1] no instante t=At (estando na posigdo z=()).

At

00 7

Fig. 2.5 - Familia de caracteristicas para diferentes valores de 1 e k.
— Caracteristicas L.
------------ Caracterfsticas I1.

Suponhamos que estejamos interessados em simular a partida da coluna. Desta
torma, as condigdes iniciais sdo as seguintes: para t<0, a fase liquida estd livre de soluto
(x=0 e y=y,). Além disto, as composi¢hes x € y sdo conhecidas a qualquer tempo em z=()
e z=7, respectivamente. A integracdo pode entdo ser feita da seguinte forma: a partir de
x[0,0], o valor de x[0,1] pode ser calculado ao longo da caracteristica I, a partir da
equacdo (2.38), usando-se o método de Euler modificado:

i
R[(),()]—; R'{0.1] Az

x'[0,1] = x{0,0] - (2.40)

O indice sobrescrito na equagdo (2.40) indica uma primeira aproximagio, jd que
para se calcular R[0,1], deve-se conhecer x[0,1]. O método, é portanto, iterativo. No
entanto, este converge rapidamente, com pouco esfor¢o computacional. Os outros
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valores de x ao longo desta caracterfstica podem entdo ser calculados de forma
semelhante.

A integragdo para a fase liquida se dd da mesma forma, ao longo das
caracterfsticas . Sendo conhecido o valor de y[0,1], por exemplo, y[1,1] é calculado
por:

y' L1 = y[0,1]+

Procedendo-se desta forma, construfmos o restante da matha, obtendo os valores
de x e y em qualquer ponto desejado.

Este método, da forma como foi exposto aqui - que € basicamente a abordagem
utilizada por Acrivos (1956) - possui algumas limitagGes. Dentre estas, podemos citar:

RO+ R, 2.41)

*A consideracdo bdsica para que se pudesse tracar a familia de caracterfsticas
(fig. 2.5) é de que os fluxos e holdups de gds e de Hquido sejam constantes. VariagOes na
carga de liquido ou de gds causariarn uma mudanga na inclinagdo destas, o que tornaria a
sua resolugdo bem mais complexa e para a qual o esquema anterior nio se adequaria.
Além disto, quando se trabalha com soluges ndo dituidas, os fluxos variam ao longo da
coluna, e as inclinagdes no seriam conhecidas a priori como no caso anterior, variando
ao longo da coluna. Um exemplo deste caso é citado por Acrivos. No entanto, ele cita o
caso em que apenas um dos fluxos varia ao longo da coluna, enquanto no caso da
absorgiio, os dois fluxos podem variar ao longo da coluna, o que complica bastante o
procedimento.

eDa forma como foi construida, a malha nos dd os valores na fase gds e fase
liquida em tempos diferentes (j4 que os fluxos t€m velocidades diferentes, para que
percorram um mesmo Az, é necessdrio um tempo diferente). Assim, seria necessdrio
construir boa parte da malha para entdo se ter a composigio em instantes € posic¢io
desejados.

*0 método nos propde que seria possivel determinar as composigdes nos pontos
[0,1], 10,2}, [0,3], ..., [O,N], onde N é o nidmero de pontos na malha, a partir do valor
x{0,0} e y=yo. Ap6s isto, ao longo das caracterfsticas 11, seria possivel determinar y nos
pontos [ 1,1}, [1,2], [1,3], etc; e por conseguinte, determinar x (ao longo da caracteristica
I e a partir da condi¢io inicial x[1,1]) nestes mesmos pontos. Note que no entanto, para
determinar o ponto [L,2], terfamos que ter determinado o valor de R(x{1,2].y[1.2]).
Assim, o valor do fluxo vai depender de ambas composi¢des, sendo que pelo raciocinio
acima, consideramos que uma delas ndo variou para que se pudesse fazer o cdlculo da
outra. Desta forma, pequenos erros sdo introduzidos no cdlculo. Estes erros ndo sdo
citados por Acrivos ¢ nenhum dos trabalhos seguintes que se utilizou deste método
(como Tan e Spinner, 1984a,b; Bradley e Andre 1972, etc).

Tan e Spinner (1984a,b) propuseram variagbes no método da forma como foi
colocado por Acrivos para evitar a iteratividade que aparece em alguns exemplos e as
interpolages na malha de cdlculo. No entanto, estes ndo propuseram nenhuma solugio
para os problemas citados acima. Desta forma, a resolugdo de um modelo que inclua
variagdes de fluxos mdssicos ao longo da coluna, necessita de uma metodologia
diferente. Como ndo foi encontrado nenhum trabaltho na literatura que se adequasse a
resolugio das equagtes obtidas na modelagem deste trabalho, utilizamos o método das
caracteristicas com as seguintes modificages:
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*Ao invés de se escolher um Az fixo, escolhemos um At ¢, a partir das equagdes
de velocidade do gds e do lquido, calcula-se a posicdo da particula no instante seguinte.
Isto faz com que tenhamos a resposta do sistema em intervalos de tempos iguais, ao
contririo do que terfamos com a metodologia acima. Por outro lado, fixando-se o
intervalo de tempo, 0s pontos da coluna no qual estaremos calculando a resposta do
sistema ndo serdo igualmente espagados, o que obviamente introduz uma outra
dificuldade, j4 que as equagdes do gds e do liguido estio acopladas pelo fluxo de
transferéncia de massa, nio podendo ser resolvidas em separado. Para calcular os fluxos
de transferéncia de massa em um determinado ponto, necessitamos das concentragdes
tanto no gas como na liquido.

sPara contornar o problema anterior, se faz necessdrio interpolar as
concentragdes nos pontos desejados. Esta interpolacdo, € claro, introduz um erro, mas
que pode ser feito tdo pequeno quanto se deseje através da redugdo do passo de
integracdo (At).

*Por ultumo, devido a interaciio entre a corrente de gds e de lfquido, um método
recursivo € inica solugdo para evitar pequenos erros que podem vir a se acumular, como
j& citamos acima. Assim, para calcular o ponto x[1,2] na fig. 2.5, teria que se calcular
simultaneamente os valores de x[1,2]e y[1,2].

A forma como utilizamos este método no presente trabalho ¢ melhor
compreendido através do esquema a seguir (fig. 2.6).

XO;LO

Az 1
AZ’Z
AZ-;

AZ4

Azs

AZ(,

Figura 2.6 - Representacdo esquemdtica do método das caracteristicas, da forma
como foi utilizado no presente trabalho.
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Na representagio acima, considera-se que a quantidade de soluto absorvido pelo
liquido ndo ¢ desprezivel. Desta forma, a vazdo de liquido ird aumentar ao longo da torre
£, consequentemente, a sua velocidade. Logo, as caracterfsticas ndo podem ser
determinadas a priori, como foi feito no exemplo anterior. O cdlculo dos Az’s € feito a
cada intervalo de integraciio através das equagdes (2.37a,b), por tentativa e erro, da
seguinte forma:

(1) Estima-se todas as concentragdes ¢ vazdes ao longo da torre no instante
seguinte (considerando-se, por exemplo, iguais ao instante anterior);

(2) Calcula-se entdo, uma primeira aproximacio para os Az's;

(3) A partir destes Az’s, calcula-se os fluxos de transferéncia de massa nestes
pontos (interpolando-se as concentragdes ¢ vazdes nos pontos onde o valor exato destas
nio sdo conhecidos);

(4) A partir destes fluxos, calcula-se um novo valor das concentragdes e vazdes
ao longo da torre;

(5) Verifica se hd diferenca entre o valor calculado e o anterior. Se houver,
calcula-se novos Az’s e repete-se 0 passo (3) em diante.

Embora o método da forma como descrito acima seja iterativo, devido a
simplicidade dos cédlculos envolvidos e a rdpida convergéncia deste método, o esforgo
computacional é minimo. Além disto, os problemas jd citados anteriormente 830
contornados, tendo-se a cada tempo um perfil de concentragdes ao longo da torre.
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TRANSFERENCIA DE MASSA COM REACAO QUIMICA

Este capftulo visa dar uma explanagdo sobre alguns do tdpicos deste vasto
assunto que ¢ a transferéncia de massa com reagdo quimica. Este tema tem recebido
diferentes formas de abordagem na literatura. Enquanto alguns trabalhos tratam
exclusivamente de obter dados empiricos para determinados sistemas, outros lidam
exclusivamente com a formulagiio matemadtica de certos problemas, procurando obter
solugdes analiticas para estes.

Do ponto de vista da simulacio, estaremos interessados em conseguir formular o
problema da transferéncia de massa com reagdo quimica de uma maneira rigorosa, mas
que seja facilmente tratdvel em termos numéricos. Todos os topicos tratados neste
capitulo visam analisar, a partir dos trabalhos disponiveis na literatura, qual a abordagem
que pode ser utilizada de forma a se atingir este objetivo

Ao final, apresentamos a metodologia aqui utilizada para tratar a transferéncia de
massa com reagao quimica.

3.1 - Aplicacoes da transferéncia de massa com reacio quimica.

A absor¢iio com solventes quimicos tem sido largamente utilizada em indistrias
quimicas na remog¢do de gases dcidos (CO,, HaS, SO,), compostos organo-sulfurosos e
outras impurezas. Este tipo de processo apresenta como vantagem, além das altas taxas
de absor¢iio que podem ser conseguidas, uma grande seletividade.

As impurezas mais constantemente encontradas sao CO, e HzS, as quais ocorrem
em altas concentragdes (5-50%) em processos como produgdo de amdnia, hidrogénio ¢
purificacfio de gds natural. Outros contaminantes ocorrem em proporgdes mais baixas.

As concentragdes de gases dcidos no gds tratado varia muito de processo para
processo. Por exemplo, a concentragdo de CO, no tratamento do gds natural deve estar
em torno de 1%, enquanto que no processo de produgio de amdnia deve ser de 10ppm.

Alguns dos solventes quimicos mais utilizados no tratamento de gases dcidos
podem ser encontrados na tabela 3.1 a seguir (Astarita et al, 1983).

Tabela 3.1 - Solventes quimicos mais comumente utilizados.

Mono-etanolamina (MEA) NH,{(CH,CH,0OH)
Di-etanolamina (DEA) NH(CH,CH,0OH),
Di-isopropanolamina (DIPA) NH(CH,;CHOHCH:),

B.B‘ Hidroxi-amino-etil-eter NH(CH,CH,0CH,CH,0H)
Carbonato de Potdssio K.CO:.

Glicinato de Potdssio NH(CH,COOK)

Soda Cdustica NaOH
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Astarita et al (1983) aponta que existiam cerca de 2000 instalagles que
utilizavam solventes quimicos contra menos de 100 que utilizavam solventes fisicos até o
momento em que aguele trabalho foi publicado. No entanto, estes autores citam que no
futuro, a medida que os custos de energia forem aumentando, deverd haver um aumento
das unidades operando com solventes fisicos, devido ao menor consumo energético
destas unidades.

Deve-se observar que boa parte dos solventes mencionados na tabela 3.1 sdo
amino-dlcoois. De fato, o nimero de processos utilizando este tipo de solvente
corresponde a quase metade do total de unidades que utilizam solventes quimicos, Outro
solvente bastante utilizado ¢ o carbonato de potdssio com promotores (Astarita et al

(1983)).

3.2 - Teorias de Transferéncia de Massa.

Um estudo mais detalhado da absorgdo seguida de reagio quimica passa
necessariamente pelo estudo da transferéncia de massa em si.

O fendmeno de transferéncia de massa com reagiio quimica entre duas fases
imisciveis pode ser descrito pelos seguintes passos (Astarita, 1967):

() Difusdo de um ou mais reagentes do seio dé uma das fases para a interface,
onde se pode assumir equilibrio fisico (descrito, por exemplo pela lei de Henry);

(if) Difusdo dos reagentes para o seio da outra fase;

(it} Reacgdio quimica nesta fase;

(1v} Difusdo dos prdutos gerados na reagdo quimica para o seio da fase.

As trés tltimas etapas podem ocorrer simultaneamente ¢ cada uma delas interfere
mutuamente sobre as outras. Embora as duas fases possam ser quaisquer, restrigiremos a
nossa discussdo a sistemas gds-liquido por ser o sistema de interesse quando se trata de
torres de absorgéo.

A partir do momento em que um elemento de fluido estd na interface, a variagio
da sua concentragiic do componente i com o tempo ¢ espago varia de acordo com a
seguinte equagdo genérica:

D.V,c, =uVe, + %,

ot
onde “V* & o operador de Lagrange, “u” é o vetor velocidade, e 1" a taxa de reagéo.

E importante ressaltar que a varidvel “t” na equagio acima se refere a0 tempo de
permanéncia do elemento de fluido na interface. O vetor de velocidade refere-se ao
movimento do fluido dentro do elemento, de forma que u=0 ndo significa que o
elemento estd parado, mas sim que este age como um corpo rigido.

A forma como este elemento de fluido chega a superficie e como ele se comporta
a partir daf ainda nfio é conhecida, apesar do grande ntmero de trabalhos que tem
surgido na literatura nos dltimos tempos tentando explicar a hidrodinimica da interface
gds-liquido no fendmeno de transteréncia de massa. No entanto, é importante ressaltar
que, embora ndo se saiba exatamente 0 que ocorre a nivel de fendmeno, algumas das
teorias existentes ddo bons resultados tanto a nivel qualitativo quanto quantitativo.

+r 3.1)
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Dentre as teortas existentes, as mais conhecidas sio: teoria do filme, teoria da
penetragiio de Higbie e a teoria da superficie renovdvel. Discutiremos estas teorias de
uma forma mais detalhada a seguir.

3.2.1 - Teoria do Filme.

Esta foi a primeira teoria a ser utilizada para explicar a hidrodinimica da
transferéncia de massa, tendo sido desenvolvida por Lewis e Whitman (1924). O
desenvolvimento desta assume a existéncia de filme delgado junto a interface gds-liquido.
Através deste filme a transferéncia de massa se dd unicamente por difusdo molecular.
Fora deste filme, no seio do fluido, a composi¢io ¢ mantida constante devido a
turbuléncia.

A espessura do filme de transferéncia de massa é muito pequena, e portanto,
possui uma capacitincia em termos de massa desprezivel. Desta forma, o perfil de
concentragiio assume rapidamente o estado estaciondrio, e o termo transiente pode ser
eliminado na equagio (3.1). O filme delgado também permite tratar a geometria como
plana, j4 que o raio de curvatura de uma superficie lquida qualquer em geral é bem
maior que a espessura do filme. Por fim, como o fluido através do qual ocorre a
transferéncia de massa estd estagnado, temos que u=(). Estas consideragbes permitem
escrever a equacdo (3.1) na seguinte forma (para um componente absorvido “A”):

d’c,
dxl
sujeita as seguintes condigdes de contorno:

C,=C,, x=0 }

Cr=Ch, x=y,

D, S =y (3.2)

(3.3)

onde yi. € o comprimento do filme ¢ os subindices “i” ¢ “b” significam, respectivamente,
interface e seio (bulk).

Integrando-se a equacdo (3.2) sem o termo de reagio quimica (ou seja, para a
absor¢do puramente fisica) com as condigdes de contorno (3.3), obtemos a seguinte
expressdo para o fluxo de transferéncia de massa:

N, ="P“(CAb -C) (34)

L
Como a espessura do filme de transferéneia de massa é um parmetro dificil de se medir
experimentalmente, costuma-se englobar o termo D/y, em um sé parimetro, o
coeficiente de transferéncia de massa “k™":

k=P (3.5)

Yo

Logo, temos que pela teoria do filme, o coeficiente de transferéncia de massa é
proporcional a difusividade do componente absorvido. No entanto, medidas
experimentais mostram que na verdade este € proporcional a difusividade elevada a uma
poténcia que varia entre (0,5 e (175, a depender de caracteristicas do fluido e da
hidrodindmica do equipamento (Glasscock e Rochelle, (1989)).
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Conclui-se que a teoria do filme estd em desacordo com evidéncias
experimentais. No entanto, ¢ importante frisar que esta vem sendo utilizado com bons
resultados em certos problemas de engenharia quimica.

3.2.2 - Teoria da Penetraciio de Higbie,

A teoria da penetragio (Higbie (1935)) propde um modelo hidrodindmico mais
real que o da teoria do filme. Esta abandona a hipétese de um filme muito delgado junto
a interface ¢ propde que diversos elementos de espessura infinita estejam na interface e
que haja um renovagdo constante destes. Desta forma, um elemento de fluido sai do seio
da solugdo para a interface, onde troca massa durante um determinado tempo, voltando
depois para o se10 da solucdo e sendo substituido por outro. Higbie assumiu que o tempo
de contato era 0 mesmo para todos os elementos.
Cada elemento que chega a interface estard i concentragdo inicial do seio e
trocard massa em regime transiente, ji que a espessura do elemento aqui € infinita. As
consideracdes de geometria plana e de que o elemento se comporta como um Corpo
rigido sdo mantidas, de forma que a equagdo (3.1) reduz-s¢ a:
2

NN 66
ox ot

sujeita as seguintes condi¢des de contorno:

C,=C,,, t=0

C,=C,, x=0 (3.7)

C, finito, X -—> oo

D

E importante observar que, como tempo na equagiio acima se refere ao tempo em
que a particula permanece trocando massa na interface, o fluxo total que cada particula
troca € igual ao somatdrio dos fluxos ao longo do tempo. Assim, sendo Na o fluxo de
transferéncia de massa em um dado tempo e t o tempo de residéncia do elemento na

interface, ou seja, o tempo em que ele permanece traocando massa, o fluxo médio
trocado por esse elemento é:

— 1 t-
Na =;;—_LNAdt (3.8)

O coeficiente de transferéncia de massa para o caso de absorgio fisica que se
obtém a partir desta teoria é dado por:

k= 21’“}2; (3.9)
nt

Esta teoria estd em concordincia com os alguns dados experimentais, ji que
prevé um coeficiente de transferéncia de massa proporcional 2 D™, No entanto, como ji
foi citado acima, os coeficientes experimentais nem sempre sio proporcionais a raiz
quadrada da difusividade, de forma que esta teoria também nfio estd em concordincia
com todos os dados experimentais.
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3.2.3 - Teoria da Superficie Renovavel.

Também conhecida como teoria da penentragdo de Danckwerts, esta é uma
variagio da teoria de Higbie, sendo que a hipétese de igual tempo de vida para todos os
elementos € abandonada. Danckwerts (1951) propds que o tempo de contato dos
elementos seguisse uma fungéo de distribuicéo tempo, W(t). Assim, o fluxo médio que na

teoria da penetracio € calculado pela equago (3.7), seria calculado por:
Na = E\I W (Ddt (3.10)

A forma proposta por Danckwerts para a fungio de distribuicdo € baseada na
hipétese de que a probalidade de um elemento sair da interface ¢ independente da sua
idade. Desta forma, a taxa de saida de elementos da interface € proporcional ao nimero
de elementos daquela idade que estio presentes. Logo:

L2 (3.11)
dt

41 2

onde “s” € uma constante de proporcionalidade ¢ 1/s pode ser visto como um tempo
médio de vida dos elementos na interface.

Independente do valor de “s”, esta teoria também prediz que o coeficiente de
transferéncia de massa é proporcional 4 difusividade elevada a uma poténcia de (0.5.

3.2.4 - Outras teorias de transferéncia de massa.

Embora as teorias acima citadas sejam as mais comumente utilizadas, existem
outras teorias na literatura que procuram adicionar efeitos ndo englobados por estas. Um
exemplo disto € a teoria da difusividade eddy, proposta por King (1966). As teorias
anteriores consideram que a transferéncia de massa se dd por difusdio através de uma
camada laminar, desprezando-se, portanto, o termo de velocidade convectiva na equagio
(3.1). A teoria da difusividade eddy modifica o coeficiente de difusio para levar em
consideragdo tanto a transferéncia de massa por regime turbulento como por difusio
molecular. Em compensagio esta teoria adiciona novos parimetros cujos valores devem
ser conhecidos para o sistema em questao.

Esta teoria prevé um coeficiente de transferéncia de massa proporcional a
difusividade elevada a uma poténcia que pode variar, a depender dos pardmetros
utilizados no modelo. Assim, este modelo, embora necessite de um volume de
informagGes ainda ndo disponiveis para que possa ser utilizado, estd em melhor
concordincia com evidéncias experimentais,
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3.3 - Resolucao analitica das equages,

Boa parte dos trabathos que se encontram na literatura sobre transteréncia de
massa com reacdio quimica se restringe a encontrar solugdes analiticas para as equagdes
resultantes das teorias acimas. Nio obstante o esforgo de muitos autores, estas solugoes
s0 podem ser obtidas em casos especificos de cinética quimica e de ordem de reagio.

A classificagiio dos diversos sistemas ¢ comumente baseada nos chamados
regimes, os quais dependem de fatores como a ordem de reagdo, parimetros de
transfer€ncia de massa e cinética da reagdo quimica envolvida. Um pardmetro importante
que engloba todos estes fatores é o chamado namero de Hatta (De Leye e Froment,
1986a.b), que permite dividir os regimes em:

(1) Lentos {cuja reagdo se dé praticamente toda no seio da solugio);

(2) Moderadamente rdpidos (cuja reacdio acontece tanto no filme como no seio
da solugéo);

(3) Répidos (onde todo componente absorvido reage no filme);

(4) Instantdneos (onde existe um ponto onde a concentragdo de componente
absorvido e reagentes cai a zero).

Absorgio
Fisica
Regime
Lento
Reg. Mod.
Absorci Absorcio ¢/ uma L—"| Rapido
SOrcao unica reacio
Reg. Muito
Rapido
Regime
Instantineo ArtRC,
/ AQWC}*—)PI
Absor¢iio ¢f Reagdes A+R; - C,
reagfies complexas Consecutivas A+C—Py
AH“R 1 -3 P }
Reagdes / AR —P;
Paralelas
\ AN‘R] 3P 1
A 1 +R 2'*)? 2

Figura 3.1 - Diversos tipos de absorgio e seus regimes cinéticos.
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A fig. 3.1 mostra alguns tipos de reagdes ¢ regimes cinéticos. No caso mais geral,
onde a reacfio acontece tanto no filme como no seio da solugiio ndo hd uma solugdo
analitica geral, cabendo algumas simplificaces apenas nas condigdes de contorno.
Alguns autores, no entanto, fazem simplificacOes mais drdsticas e obtém solugdes
aproximadas para alguns destes casos. O erro destas solucbes cresce a medida que as
condigdes se afastam das hipdteses simplificadoras. Um resumo destas solugdes
aproximadas e 0s casos para 0s quais se aplicam podem ser encontradas nos trabalhos de
De Leye e Froment (1986) e de Charpentier (1982).

Embora as equagdes analiticas ndo estejam disponiveis para muitos casos, elas
permitem, a partir do resultados existentes, uma andlise prévia do tipo de equipamento
que deve ser utilizado. De uma forma geral, a taxa de absorcdo pode depender dos
seguintes fatores:

(i) Area interfacial;

(it} Actmulo de liquido;

(iii) k.° (constante de transferéncia de massa sem reacdo quimica);
(iv) Taxa de reagio;

(v) Concentragio na interface.

Astarita (1967) mostra quais dos fatores acima sdo importantes para cada um dos
diferentes tipos de regimes cinéticos.

E importante ressaltar que poucas expressdes permitem um cdleulo direto do
fluxo de transferéncia de massa a partir de grandezas conhecidas. Muitas expressoes
apresentam a concentracio na interface como uma das grandezas necessdrias ao cilculo
do fluxo. Desta forma, se faz necessdrio considerar também a resisténcia da fase gis e
aplicar condi¢es de igualdade de fluxo e condigdo de equilibrio na interface (geralmente
a Lei de Henry) para se ter informagdes suficientes para se efetuar os cdleulos. Logo, a
existéncia de uma solugio analitica nio implica em um célculo direto do fluxo de
transferéncia de massa, sendo muitas vezes necessdrio o uso de um método numérico
para resolver o sistema implicito de equagdes que surge.

Em alguns casos a solugiio obtida € bastante complexa, como por exemplo no
trabalho de Wang e Langemann (1994), que trata exclusivamente de resolver as
equagdes resultantes da teoria do filme para o caso de uma reagdo de primeira ordem e
obtém como solugdo uma complicada série infinita.

Além disto, algumas destas solugbes ndo permitem a inclusio de alguns
fendmenos, como por exemplo, a corre¢do de solubilidade devido a presenga de fons.

3.4 - Resoluciio numérica das equacies.

A resolugdo numérica das equagdes resultantes dos modelos hidrodindmicos vem
recebendo uma crescente atengdio na literatura. A razdo disto estd tanto nas lacunas e
limitaches deixadas pelas solugdes analiticas, como no avan¢o dos computadores
digitais, que vem permitindo se fazer um volume de cédlculo cada vez maior. Além disto,
as resolugdio numéricas das equagdes permitem a inclusdo de efeitos que as solugdes
analiticas ndo consideram.
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Quanto ao aspecto de estor¢o computacional, De Leye ¢ Froment (1986 ¢
1986a) compararam as duas formas de solu¢io e obtiveram que, para 0 mesmo ¢aso, o
tempo de computagio da solugdo numérica foi cerca de 7 vezes maior que o da solugio
analitica, enquanto que os resultados obtidos foram muito préximos.

Vale ressaltar que ¢ método numérico utilizado por estes autores foi o das
diferengas finitas, que resulta num sistema de equagdes muito grande (principalmente no
caso da absor¢io seguida de reagdo quimica, onde j4 vimos que os perfis de
concentragdo costumam ter variagbes muoito bruscas). Um sistema de equagOes menor
resulta se utilizarmos o método da colocagdo ortogonal em elementos finitos. Este
método ja for utilizado com bastante sucesso (tanto em termos de precisio dos
resultados como em tempo de computacdo) em um problema bastante semelhante que é
a determinagao do perfil de concentragdio em um poro de catalisador por Carey ¢
Finlayson (1979).

Glasscock e Rochelle (1989) também utilizaram este método para comparar
algumas teorias de transferéncia de massa. Estes encontraram que as teorias dindmicas
(teorias da penetracdo) apresentam um tempo de computagio bem maior em relacdo is
teorias estdticas. O motivo para isto estd na taxa de reagdo, que torna ¢ sistema de
equagdes diferenciais no tempo muito stiff, dificultando bastante a sua resolugdo. Estes
autores sugerem que, devido ao menor tempo computacional envolvida nas teorias
estdticas e dada as atuais incertezas sobre o mecanismo real de transferéncia de massa, as
teorias estaciondrias sdo de maior utilidade na interpretaciio de dados experimentais e no
projeto de equipamentos de tratamento de gases.

Uma outra vantagem das solugBes numéricas é que permitern o cdlculo das
concentragdes e fluxos independente da expressio da taxa e regime cinético que se esteja
trabalhando, o que permite manusear problemas extremamente complexos como por
exemplo, reagOes auto-cataliticas,

Embora a resolugio numérica das equagdes de transferéncia de massa permita o
célculo dos fluxos qualquer que seja o regime cinético, este ndo permite a generalizagdo
quando mais de uma reacgdo estd presente. De fato, o balango de massa obtido pela Lei
de Fick para duas reagfes consecutivas, por exemplo, ndo se aplica ao caso de duas
reagbes em paralelo. Nestes casos, as solugdes tem que ser desenvolvidas
especificamente para uma determinada sequéncia de reagles {embora seja genérica
quanto ao regime cinético em que estas ocorrem). Assim, para cada uma das reagdes
complexas mostradas na fig. 3.1, um balango especifico teria que ser feito, s6 cabendo
uma generalizagdo quanto ao regime cinético destas.

3.5 - Dados fisico-quimicos.

Como jd citamos anteriormente, um dos problemas quando se trabalha com
simulagdo de um processo que envolva absorgdo com reagdo quimica é a determinagio
de dados fisico-quimicos necessdrios aos cdlculos.

Esses dados, muitas vezes. ndo sdo encontrados sob a forma de correlagdes que
sirvam para diversos sistemas, mas principalmente sob a forma de dados experimentais
de um dado sistema. Desta forma, a depender do sistema que se trabalhe, as
propriedades fisico-quimicas podem ser de dificil determinagio. Para gases mais
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utilizados como CO,, essas propriedades jd sio mais conhecidas. Trabalhos como o de
Danckwerts (1966) e Charpentier (1982) servem como base para uvma série de
referéncias para algumas das substincias mais comumente utilizadas em absor¢do com
reacdo quimica. Para substincias em geral, a compilagio de Reid er af (1987) serve
como base. A seguir discutiremos algumas destas grandezas.

3.5.1 - Solubilidade de gases em liguidos.

Equilibrio interfacial é normalmente assumido na interface gds-liquido. Este
equilibrio € normalmente considerado sob a forma da lei de Henry, que para o caso da
absorcdo fisica de gases com uma concentragdo de componente absorvido baixa, tem-se
mostrado ser vdlida. No caso da absor¢io com reagio quimica, esta lei ndo se aplica ao
caso da concentracdo total, mais continua a ser vilida para a concentragiio de gds ndo
reagido (na interface),

Dizer que a lei de Henry pode ser aplicada na interface equivale a dizer que esta
ndo oferece nenhuma resisténcia a transferéncia de massa. Quando se tem contaminantes
na interface, no entanto, esta lei passa a ndo se aplicar. Asolekar er al (1985) mostra
também que esta falha no caso de sistemas com taxas de absor¢io fortemente aumentada
pela reacdo quimica. No entanto. nio hd uma forma de se predizer o comportamento real
nestes casos.

A solubilidade de gases em liquidos pode variar bastante de caso para caso.
Apesar das tentativas em se obter expressdes que consigam prever a solubilidade de
gases em liquidos, estas tm tido pouco sucesso (Reid er al (1987)). Isto acontece em
parte por ndo existir uma teoria que descreva bem as solugdes gds-liquido e também
devido aos poucos dados experimentais existentes na literatura (principalmente a
temperaturas muito diferentes de 25°C). Logo, dados experimentais de solubilidade sdo
essenciais para muitos sistemas.

A redugdo de solubilidade devido a presencga de eletrélitos pode ser estimada pelo
método de van Krevelen and Hoftijzer com um erro em torno de 10% (Danckwerts et al
(1966)), utilizando-se as seguintes equagdes:

log ,(H/H_ )=-KI (3.12)

K, =1, +i_+ig (3.12a)
onde:

H = Solubilidade na solugio eletrolitica;

Hyw = Solubilidade em dgua;

I = Forga ibnica da solugio;

L, L ¢ i = Contribui¢des dos cdtions, dnions e gases, respectivamente.

Uma tabela com valores de contribuicdes para diferentes fons pode ser
encontrada no trabalho de Danckwerts et al (1966). Estes autores sugerem ainda que
esta expressdo possa ser generalizada para solugdes com vdrios eletrélitos da seguinte
forma:

log ,(H/H_ ) =~(KI"+K1"+...) (3.13)
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onde Ks’, Ks”’, etc, se refere as contribuictes dos diferentes eletwrdlitos e I', I'7, ete, se
refere as forcas idnicas destes eletrélitos.

3.5.2 - Difusividades.

Ao contrdrio do acontece com sistemas gasosos, ainda ndo existe uma
metodologia satisfatéria para determinar a difusividade em sistemas liquidos. Assim, a
determinagdo da difusividade em diferentes casos exige diversas abordagens. Em certos
casos, no entanto, a abordagem existente pode nfo ser satisfatéria ou exigir pardmetros
ndo disponiveis para uma dada substincia. Além disto, a maioria dos trabalhos se
preocupa em obter a difusividade em dilui¢iio infinita.

Na auséncia de dados experimentais, para solugdes ndo-eletroliticas, Charpentier
(1982) sugere o uso da equagdo de Wilke e Chang. Valores destas difusividades para a
presenca de outras substincias em solugldo podem ser encontrados para alguns casos
especificos, como por exemplo, para o CO, (Danckwerts (1966)).

Uma outra forma de se corrigir a difusividade € através da conhecida relagio de
Stoke-Einstein, que diz que para solugdes aquosas, a difusividade e viscosidade da
solugdo sdo inversamente proporcionais uma a outra. Assim, conhecendo-se a
difusividade de uma substincia a uma determinada viscosidade, pode-se determinar a
difusividade desta em uma solu¢io com uma viscosidade diferente. Esta regra €
particularmente Util para corrigir a difusividade em solugdes de aminas, cuja viscosidade
¢ conhecida em fun¢iio da concentragdo. Alguns autores no entanto, €m mostrado que
de uma forma geral, Diy o« |13, onde o valor de “q" varia de sistema para sistema.

Em solugdes salinas, ternos fons se difudindo ao invés de moléculas. Na auséncia
de potencial elétrico, a difusividade de um dnico sal pode ser tratada como difusio
molecular (Reid er al (1987)). Estes autores advertem que a baixas concentragdes, o
comportamento das solugdes salinas é bem conhecido sendo que, para solugbes com
contaminantes € concentra¢des normalmente encontradas industrialmente, faz-se
necessdrio corregdes, havendo uma perda de precisdo e generalidade.

Uma outra abordagem que pode ser utilizada quando se trata de difusio de fons €
considerar a equagido de Nernst-Einstein para relacionar as condutincias elétricas aos
coeficientes de difusdio. Glasscock e Rochelle (1989) utilizaram esta abordagem e
encontraram que o tratamento numérico das equagdes resultantes se torna mais dificil
quando o efeito do potencial elétrico através da equagiio acima mencionada € incluida na
equagio da lei de Fick.

Como até o presente momento ndo hd uma metodologia que permita obter
valores confidveis da difusdo de fons, preferiu-se considerar neste trabalho que a difusdo
de fons obedece a lei de Fick, como sugerido por Reid er al (1987) e calcular as
difusividades pelos métodos sugeridos por estes autores. Uma abordagem mais completa
sobre a difusdo de fons pode ser encontrada no trabalho de Krishna (1987).
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3.6 - Absorcao de CO; em solucio de Monoetanolamina (MEA),

Como mencionamos acima, para o caso onde haja a presenga de mais de uma
reacdo, a resolucdo das equagdes ¢é especifica para cada uma das sequéncias utilizadas.
Desta forma, ndo hd meio de se utilizar um modelo generalizado que sirva para todos os
sistemas. Neste trabalho, estudaremos os casos onde apenas uma Unica reagio ocorre
(que cobre grande parte dos processo quimicos que utilizam absor¢do seguida de reagdo
quimica). A modelagem aqui utilizada ¢ vidlida para qualquer sistema onde haja apenas
uma rea¢do quimica (independente do fato desta ser reversivel ou irreversivel € do
regime cinético). Como caso de estudo, serd utilizado o sistema CO, - MEA.

A forma como o CO, reage em solugdes aquosas de monoetanolamina é bastante
complexa e ainda ndo € totalmente compreendida. Sabe-se que t€s reages principais
devem ser levadas em consideracio:

CO, + 2RNH, — RNH;" + RNCOO (3.14)
CO, + RNH, + H,0 — RNH:" + HCO5 (3.15)
RNCOO + CO, + 2H,0 — RNH," + 2HCOy (3.16)

A reacdo (3.14), reacdo de formacio de carbamato, tem sido bastante estudada
para a MEA, sendo que a taxa de reagao desta € dada por:

r = k{CO:][RNH,] (3.17)

A reacdo (3.15), reagiio de formacgio de bicarbonato, ocorre via mecanismo
direto. Desta forma, esta é de primeira ordem em relagiio ao reagente, ou seja:

r o< [CO,][RNH,] (3.18)

A reacdo (3.16), reagdo de reversdo de carbamato, ocorre com um taxa
semelhante a da equagio (3.18).

Para as condi¢Oes de interesse industrial, pode-se considerar que a tinica reagdo
que ocorre na absorgdo de CO, em solugdo de MEA ¢é a dada pela expressdo (3.14).
Desta forma, a taxa de reagio pode ser calculada pela equacgio (3.17).

3.7 - Célculo dos fluxos de transferéncia de massa utilizando a teoria do
filme ¢ 0 método da colocacfio ortogonal em elementos finitos.

Para o cdlculo do fluxo de transferéncia de massa utilizaremos, conforme jd
discutimos no capitulo anterior, 0 modelo do filme, por ser muito mais facil de tratar
numericamente.

A nossa discussdo se restringe a um tnico componente absorvido e uma Gnica
reagdo quimica. A absorcdo de virios componentes ou a existéncia de virias reacdes leva
a equacionamentos diferentes, nio havendo uma tnica equagio que possa descrever as
diversas possibilidades de reagbes complexas (reagbes em paralelo, reagdes em série,
etc.),

Portanto, as equagdes na fase liquida para componente absorvido, reagentes ¢
produtos sdo, respectivamente:

d’C,
Adx?

D ca,r (3.192)
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d’C,

R Rt (3.19b)
d’C,

rws =ap T (3.19¢)

sujeitas as seguintes condi¢es de contorno:
C,=C,, x=0

(3.20a)
Ch=Cys x=y,
dCy,
mdx ={, x=0 (3.20b)
CR,{ zCRkb’ X=Y¥y
dC,
o % x=0 (3.20¢)

Cp,‘ xCPkb* K=Y

onde y; € 0 comprimento do filme liguido.

As condigdes de contorno na interface para os reagentes e produtos significam
que estes ndo se difundem através da interface.

Para a fase gds, devido a auséncia de reagdo quimica, a expressio da lei de Fick
pode ser integrada diretamente, sendo o fluxo de gds dado por:
=k, (P, —P.) (3.21)

Como as condigdes na interface ndo sdo conhecidas, se faz necessdrio outras
relagdes para que se possa resolver o conjunto de equacgdes. Estas relagbes sio: a
igualdade de fluxos na interface (ndo hd acdmulo de “A” na interface) € o equilibrio
termodindmico na mesma. Assumindo entdo que o equilibrio termodindmico possa ser
expresso pela lei de Henry na interface (conforme j4 discutimos), temos:

P, =HC, (3.22)

As solucdes das equagdes (3.19b) e (3.19¢) podem ser obtidas analiticamente se
tivermos a solugdo da equagio (3.19a). Para resolver a equacio (3.19b), por exemplo,
basta multiplicd-la por (as/arx) e subirair da equagdo (3.19a). Desta forma, elimina-se a
taxa de reagdo e a equagio pode ser integrada facilmente utilizando as condigOes de
contorno (3.20a) e (3.20b), sendo que na interface, para o componente “A”, utiliza-se a
condi¢io (3.23). De forma andloga, procedemos com a equagio (3.19¢), obtendo entio:

A L’=)’G

ag D ag Nal.
Cr, =Ci + =52 (0, ~Cp )= ;i” ) (3.23)
A Ry A Ry
aPk DA aF‘k NA‘y:D .
CPk = Cl’kb + (CA -Cu “*“m“g'—“(yL - y) (3.24)
A P A Py

Logo, uma equagio diferencial de segunda ordem ainda tem de ser resolvida. Isto
foi feito utilizando colocaco ortogonal em elementos finitos e resolvendo-se o sistema
de equagdes resultantes por Newton-Raphson. Os detalhes da aplicagio do método e do
¢dlculo do jacobiano analftico do sistema de equagdes ndo-lineares resultante encontram-
se no Apéndice A,

Embora as solugdes analiticas das equagdes (3.19b) ¢ (3.19¢) simplifiquem
bastante o cdlculo, a resolugio da equagdo (3.19a) ainda requer a um esfor¢o
computacional razodvel. Isto se deve principalmente ao fato das reagdes que
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normalmente aparecem nos casos de absor¢do serem rdpidas. Desta forma. a constante
da taxa de reagio € bastante grande, dificultando a convergéncia do método numérico.
Pode ocorrer, inclusive, falha na convergéncia do método numérico. Glasscock ¢
Rochelle (1989) tiveram este problema e propuseram que a taxa de reagdo fosse
multiplicada por um parimetro que iria variar progressivamente de 0 a 1. Quando este
pardmetro fosse zero, a equagfio seria a mesma do caso da absorcdo fisica e a equagio
seria de facil resolugdo. A solugiio assim obtida seria utilizada como condi¢io inicial do
mesmo problema com o parimetro. desta vez, com um valor um pouco maior.
Repetindo-se este procedimento sucessivamente até se utilizar o valor 1 para o
parimetro, chegamos a solugdo do problema.

Logo, resolvendo-se as equagdes anteriores, temos os perfis de concentragio de
todos 0s componentes. A partir destes perfis, os fluxos de transferéncia de massa na fase
Hquida podem ser calculados por:

ac,
Nulye ==Da i (3.25)
ac
NAIH =-D.~ A (3.26)
y Y=Yi,
N =-D ICe, 3.27
Rk y=yL o Rk ay ¥=¥y (‘ . )
N =-D %, 3.28
e, =D (3.28)
Y=Yy

Um resumo dos valores de propriedades fisicas utilizadas a 315K ¢ dado na
tabela (3.2). Os valores contidos nesta tabela foram diretamente retirados dos trabalhos
citados, quando experimentais, ou diretamente calculados pelas correlagdes disponiveis
neste, com excecgdo da difusividade do CO; na solugdo de MEA, que foi obtido para a
dgua ¢ corrigida pela lei de Stokes-Einstein (Charpentier, 1982).

Tabela 3.2 - Propriedades fisicas utilizadas na resolugio da teoria do filme.

Propriedade Valor Referéncia bibliogrifica
Constante da taxa de _ _ c
reacio (k) 5.183x10'm"/kmol h Hikita et al (1977)
Difusividade do CO ey (106
o liquido (D) : 5.184x10°m*h Thomas e Furzer (1962)
Difusividade da MEA 6.2 , ser (19
em solugiio (Dg) 2.772x10°m%h Thomas e Furzer (1962)
CI*(I))n stante  de  Henry 48 6m bar/kmol Danckwerts ¢ Sharma
( (1966)
Contribuicio do  c¢d- L={},31
tion, Anion e gds na eq. =021 Danckwerts ¢ Sharma
(3.13) i,=-0,17 (1966)

Difusividade do CO, na 4 9 _—
fase pds (Dac) 9,62894x 10" m’h Reid et al (1987)
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Nos grificos (3.1), (3.2) e (3.3) mostramos alguns dos perfis obtidos com a
resolucdo do modelo do filme. Estes grificos foram tirados de trés pontos (base, meio e
topo) de uma coluna de absor¢do que serd utilizada como caso de estudo no capitulo 4.

Os pontos de mais diffeil convergéncia do algoritmo utilizado sdo os préximos
base da coluna, onde o fluxo de transferéncia de massa é maior
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CAPITULO 4

Modelagem e Simulagao
de Colunas Recheadas



MODELAGEM E SIMULAGAO DE COLUNAS RECHEADAS

Neste capitulo serdo discutidas as abordagens que tém sido utilizadas na
simulagdo transiente de colunas de absor¢do recheada. Numa etapa seguinte, ¢ calculo
da transferéncia de massa com rea¢do quimica ¢ as metodologias numéricas discutidas
anteriormente sero utilizadas juntamente com o modelo hidrodindmico da coluna, de
forma a se ter uma simulac@io que consiga representar as principais caracteristicas do
processo.

Ao final do capitulo, serdo apresentados os resultados de algumas simulagdes que
mostram a importincia de se incluir alguns efeitos que s@io comumente desprezados
guando se estuda absor¢do em colunas recheadas, bem como caracteristicas importantes
dos processos que deverfio ser levadas em consideragiio num estudo de controle do
mesmo.

4.1 - Processos que utilizam a absorcio com reaciio quimica.

A absorg@o com reagdo quimica € utilizada em diversos processos para a retirada
de gases acidos de correntes. Esta retirada pode ser tanto por motivos ambientais como
por exigéncias do processo. A composi¢io de entrada e saida dos gases pode variar
bastante de um processo para outro. Na tabela (4.1) a seguir, mostramos alguns dos
processos que utilizam este tipo de tecnologia, bem como as composigcdes de saida
exigidas por cada um (Astarita (1983)).

Tabela 4.1 - Processos de tratamento de gases acidos e respectivas composi¢des
de saida.

Processo Gas acido a tratar  Composicdes de saida (% gas)
Produgdo de hidrogénio  CO» <0.1%

Dessulfuragio do petroleo  CO,+H,S+CO 10ppm H,S

Producio de ambnia CO, <16ppm

Produgdo de etileno H,S, CO, ~1ppm HyS, 1ppm CO,
Dessulfuracdo de gas S0, 90% de remogio

O que se observa da tabela acima é que a composigio final de gas acido pode ir
deste alguns ppm’s até€ alguns porcentos. Por outro lado, o fato da absorgio seguida de
reagdo quimica, em geral, aumentar bastante a taxa de transferéncia de massa, permite
que sejam tratados gases com altas concentragdes de soluto, ou seja, a concentragio
pode variar bastante ao longo da coluna.

Como ja mencionamos no capitulo 3, grande parte dos processos envolvem
absor¢do de H>S e/ou CO,. Dentre os solventes mais utilizados na remoco destes gases
estdo as alcoolaminas. Em principio, quanto maior a composi¢io destes solventes na
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solugdo absorvedora, menor serdo as dimensdes da coluna necessaria para se ter uma
dada separacdo. No entanto, a utilizacio de altas concentra¢Ges causa alguns problemas,
dentre os quais 0 mais sério € a severa corrosdo que se tem no equipamento, que € o
principal limitante.

Desta forma temos que neste tipo de processo, ¢ comum se ter a composigio de
gas acido grande na entrada e pequena na saida, bem como colunas com grandes
dimensdes. Estas caracteristicas sdo importantes no desenvolvimento de um simulador,
Concluimos entfio que as consideracdes de que os fluxos sdo constantes ao longo da
coluna e de que as perturbagdes introduzidas se propagam imediatamente por toda a sua
extensdo (simplificagdes bastante utilizadas na literatura), podem né&o se aplicar a este
caso.

4.2 - Os diferentes tipos de equipamentos.

Uma ampla gama de equipamentos ¢ utilizada para os diferentes casos de
absor¢do em sistemas gas-liquido. Dentre estes podemos citar: Colunas de prato, de
recheio, tipo “spray” e de borbulhamento, vasos agitados, venturis, etc. A escolha do
equipamento depende da aplicacio e de consideragdes de custo. Se por exemplo
estivermos interessados no produto de uma reagdo rapida que forme uma lama viscosa,
um vaso agitado € a escolha mais sensata, sendo que uma coluna de pratos, por exemplo,
ndo se aplicaria a uma situag@o desta. No caso de tratamento de gases acidos, os tipos
mais comumente utilizados s3o as colunas de prato e de recheio.

Quando se trabalha com absor¢do seguida de reagdo quimica, o tipo de regime
cinético pode tornar mais viavel a utilizagio de um dado tipo de equipamento, como
comentamos no capitulo anterior. Na auséncia de um critério deste tipo, as
consideragdes a serem feitas se baseiam no custo do equipamento para conseguir uma
determinada eficiéncia. Como exemplo de critérios que devem ser levados em
consideracio, podemos citar:

» a area interfacial de troca de massa por unidade de volume é maior em um
prato que num recheio. No entanto, como numa coluna de pratos o volume total ndo ¢
preenchido, ha espagos vazios entre 0s pratos. Assim, a area total numa coluna deste tipo
depende do espacamento utiizado. Quando ndo for necessario usar vertedouros, o
espagamento € pequeno o bastante para que a area interfacial seja maior numa coluna de
pratos do que numa coluna de recheio das mesmas dimensdes;,

e As colunas de recheio apresenta uma pequena perda de carga, o que torna a sua
utilizagdo muito interessante em varios tipos de processos;

¢ Colunas de pratos suportam uma variagdo mator de carga.

Uma série de outros critérios poderiam ser citados. No entanto, este tipo de
analise foge ao escopo deste trabalho. Vale salientar que as colunas de recheio sfio uma
das mais utilizadas atualmente, havendo na literatura, no entanto, uma lacuna no que se
refere a uma simulagiio mais rigorosa destas. Discutimos a seguir os diversos aspectos
envolvidos no projeto e simulagio de colunas recheadas.
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4.3 - Modelos hidrodinamicos de colunas recheadas.

Apesar do nimero de trabalhos feitos nesta area, ainda ndo ha um consenso sobre
o modelo hidrodindmico mais adequado para descrever uma coluna recheada.
Basicamente trés modelos sdo encontrados na literatura: modelo de células de mistura,
regime empistonado (p/ug flow) e modelo de dispersdo axial.

O modelo de células de mistura é, na verdade, uma tentativa de “imitar” o
procedimento que normalmente € adotado em colunas de pratos, evitando assim um
conjunto de equacdes diferenciais parciais no tempo e no espago que surge quando se
estuda a dindmica de uma coluna de absor¢do. Este consiste em dividir o recheio em
varias segdes e considerar cada uma destas como sendo um estigio de mistura perfeita.
Desta forma, passa-se de um meio continuo para um constituido de uma sucessio de
estagios. Este modelo ¢ apenas uma simplificagdo, ndo havendo comprovagdo
experimental que o justifique. Além disto, o fato de se considerar mistura perfeita em
cada “estdgio” adiciona implicitamente uma dispersdo axial, numa magnitude que ird
variar de acordo com o mumero de células que se utilizar na simulagdo. Assim, um
grande nimero de células se faz necessario para diminuir este erro, o que pode resultar
num problema de grandes dimensdes.

No regime empistonado, considera-se que o transporte convectivo €
completamente dominante sobre o difusivo, em particular, na direcdo de fluxo, ou seja,
todas as particulas do fluido movem-se na mesma dire¢io e com a mesma velocidade. Os
balangos de massa devem ser feitos em um volume infinitesimal. Assim, as equagdes que
sdo geradas a partir deste apresentam (no caso de simulagiio dindmica) termos no tempo
e no espago, o que torna a sua solu¢io um pouco mais complicada. Um dos
equipamentos que mais se aproxima do que este modelo propde sdo as torres recheadas.

O modelo de regime empistonado €, na verdade, um caso limite, j& que
dificilmente encontrariamos um equipamento onde ndo houvesse uma certa turbuléncia
que impedisse o fluido de se mover de forma empistonada, O outro extremo da
modelagem (que obviamente nio se aplica a modelagem de uma coluna de absorgio)
seria a mistura perfeita. A dispersdo axial seria 0 comportamento intermediario entre
estes dois casos extremos, ou seja, o fluido se comportaria como em regime
empistonado, mas com uma certa mistura na diregdo axial. A modelagem neste caso é
feita considerando-se que a dispersdo axial apresenta um comportamento semelhante a
um processo difusivo (obedecendo a let de Fick), onde a difusividade seria substituida
por uma constante: o numero de Peclet. As equa¢des resultantes seriam, entfio, as
mesmas do regime empistonado, com o termo de dispersdo axial.

Uma grande importincia tem sido dada ao modelo de dispersdo axial no caso de
absorgdo em torres recheadas. Valores experimentais do nimero de Peclet tém sido
levantados para diversas condi¢des operacionais, com diversos tipos de recheios. Alguns
autores t€m sugerido correlagdes empiricas para o calculo do niimero de Peclet.

No entanto, ndo ha um consenso quanto a verdadeira relevancia da dispersdo
axial em colunas recheadas. Associado a isto, os dados disponiveis na literatura ndo
apresentam uma boa concordancia entre si. Sater e Levenspiel (1966) mostram que, para
condigBes operacionais idénticas, o nimero de Peclet varia por um fator de 10 entre os
dados experimentais disponiveis na literatura, Mellish sugere que, para condigdes de
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fluxos normalmente encontradas em operagdes industriais, a dispersdo axial pode ser
considerada desprezivel.

Froment e Bischoff (1990) alertam que os desvios do regime empistonado em
colunas de recheio sdo devidos principalmente a caminhos preferenciais ou a existéncia
de zonas estagnadas, fendmenos estes que ndo sdo devidamente modelados pela
dispersdo axial. Estes concluem que, dado o pouco conhecimento que se tem a respeito
de pardmetros do modelo de zonas estagnadas, a melhor alternativa para se modelar uma
coluna de absorgdo recheada ainda é o de regime empistonado.

Dada estas incertezas sobre o modelo hidrodindmico mais adequado, utilizaremos
aqui o regime de fluxo empistonado.

4.4 - Calculo do estado estacionario.

Na abordagem aqui utilizada, o desenvolvimento do simulador dindmico utilizara,
como veremos a seguir, dados de estados estacionarios.

O célculo do estado estacionario de uma coluna de absorgdo recheada tem sido
bastante estudado na literatura. Dentre os trabalhos existentes, destaca-se pela
abordagem mais rigorosa, o trabalho de De Leye e Froment (1986) Estes foram os
primeiros a propor um algoritmo que utiliza as equacgdes fundamentais de transferéncia
de massa juntamente com balangos de massa do processo de absor¢io. A principal
vantagem de se utilizar este tipo de resolugdo estd no fato do algoritmo ser valido para
qualquer tipo de reagio e de regime cinetico, ao contrario do que aconteceria se fossem
utilizadas solugdes analiticas.

Trataremos aqui o processo como sendo composto de trés partes: seio do gas,
seio do liquido e filme de transferéncia de massa. Obviamente, estas nio sio distintas,
interferindo mutuamente uma sobre a outra. As equagdes devem portanto, ser resolvidas
simultaneamente.

Fazendo um balan¢o de massa sobre as fatias infinitesimais mostradas na fig. 4.1,
obtemos as seguintes equagies:

Balancgo global de gas:
dF ,
&—;x——NA]WOaVQ (4§)
Balango para o componente absorvido:

F dpAb = __NA
pt —.pAb dZ
Balango global de liquido:

M, & XRBM T XM, &,

LM By T Tn 5 Tey O (43)
a P 2 T Pix, X TPy O

Para o componente absorvido:

& L
L__’}.?m:_CAb%-—N ay+a,nH Q (4.4)

oz

al 2 (4.2)

v=0)

Aly-y
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Para os reagentes:

R,b L ,
LEM =~Chy = + Ny, L;’_VL alQ+a, nH Q (4.5)
Para os produtos:
Ly, A
L & = ""'C P;;b E — Npk - aiﬂ - apk I‘IHLQ (46)
FASE GAS INTERFACE FASE LIQUIDA
le°cﬂblz’c3b z’ci’btz
T az

| v v
L’{ZHE’C%!?,*&.’CRI’IZ@Z’LH’I‘Z—MZ

HZ@’R*IZKE *._ya ;*4_ya. —-»|

Figura 4.1 - Fatias infinitesimais sobre as quais foram feitos os balangos de massa
na fase gas e no liquida.

O balango global de liquido foi feito sob a forma volumétrica por facilitar o
calculo da velocidade deste, que € essencial no método das caracteristicas a ser utilizado
mais adiante na simulagdo dindmica.

Os balangos para os componentes na fase liquida podem ser reduzidos a equagdes
diferenciais ordinarias se for desprezado o termo de variagio da vazio de liquido com a
altura. O balango global de liquido pode ser reduzido a uma equagfo algébrica. Desta
forma, terfamos que as equagBes poderiam ser resolvidas por métodos como Euler,
Runge-Kutta, etc. No entanto, deve-se observar que a cada passo de integrac@o torna-se
necessario calcular o fluxo de transferéncia de massa, o que pode tornar os calculos
bastante lentos.

Por outro lado, deve-se observar que alguns balancos contém o termo da taxa de
reagdo. Isto torna o sistema extremamente “stiff”’, o que dificulta bastante a sua
resolugfio, ja que métodos explicitos de integracio como os anteriormente citados
podem levar a instabilidade. Torna-se necessario utilizar métodos implicitos ou semi-
implicitos, aumentando ainda mais o volume de calculos a ser feito. Uma alternativa para
este problema seria utilizar a taxa de reagio no seio do liquido como sendo igual a zero,
0 que para reacgOes instantdneas e rapidas € sempre verdade, ja que todo componente
absorvido € consumido no filme de transferéncia de massa. Isto no entanto nio € valido
para reagdes moderadamente rapidas ou lentas, o que torna esta consideragio de uso
limitado.

Para evitar perda de generalidade, ndo utilizaremos aqui os balangos na forma
diferencial ordinaria. Para a resolugdo destes utilizaremos o método da colocacio
ortogonal em elementos finitos, que ja foi utilizado na resolug@io das equagdes da Teoria
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do Filme. Este método, além de permitir a integragdo dos balangos sem que seja
necessaria nenhuma simplificagdo, tem ainda a vantagem de necessitar do calculo dos
fluxos de transferéncia de massa apenas nos pontos de colocacio, o que reduz o esforgo
computacional. Além disto, a escolha da colocagio ortogonal em elementos finitos em
detrimento da colocagdo ortogonal global se deve aos perfis de concentragio acentuados
que sdc normalmente encontrados nesse tipo de processo, 0 que poderia levar a
oscilagles da solugfio em regides onde se tivesse uma concentragdo pequena.

Aplicando colocag@o ortogonal em elementos finitos nas equagdes (4.1) a (4.6),
obtemos as seguintes equacdes:

Balango global de gas:

WD

SAGE =N, al0ZAK! 4.7)

Balan@o para o componente absorvido:

ZA“pAm = -N,/|,.,ayQZAx’ (4.8)
Pe — pAh i= '
Balango g obai de liquido
ND
ZA}=U1 A L‘ n Ab1 ZA”CPkbz +Z Ll ZAﬁCER bi (4 9)
i Pra e B e
Para o componente absorv:do:
N W
Li2 A G =—Cu D AL =N [ 2l QZAX" + a,rH, QZAX (4.10)
=1 =1

Para o k-ésimo reagente:
ND NI |

LD A Ci = —Chu 2 AL +Ng | alQZAX +a, H, QZAX' (4.11)
i=i =1 AL

Para 0 k-ésimo produto:

ND
Z ACh, =-Ch, S A LN, |y 2 QZAX' - a, H, QZAx'  (4.12)

1=t

Como as equagdes diferenciais sfo de 1* ordem, uma Unica condig¢do de contorno
para cada equagdo é necessaria para a resolugfo das mesmas. Estas sdo dadas por:

F'=F,, 1=1_ ,NE~I : (4.13)
Fp = F° (4.14)
Paol’ = Parkps 1= 1. .NE—1 (4.15)
Pasxn = Py (4.16)
Ly, =L, 1=2,.,NE 4.17)
L =L (4.18)
Clomn =Chyys 12, NE (4.19)
Ci\h,l =C (4.20)
Cioaw = Ciprs 152, .NE 421)
C:{kb,l = Cgkb (4.22)
Copaw =Chyyr 122, NE (4.23)

ClLkb.l = C;lb (4.24)



Capitulo 4 - Modelagem e Simulacdo de Colunas Recheadas 50

As equacdes (4.7) a (4.23) formam um sistema ndo-linear. Deve-se observar que
algumas destas possuem termos de fluxo de transferéncia de massa. Estes fluxos, por sua
vez, podem ser calculados a partir das concentragdes nos seios das solugdes e das
concentragdes, O sistema foi resolvido pelo método de Newton-Raphson. Este metodo
exige o calculo do Jacobiano. Como ja mencionamos ao falar da resolucgdo das equagdes
de transferéncia de massa, devido ao grande numero de somatOrios presentes nas
equagdes acima, o calculo do jacobiano de forma numeérica se torna muito demorado e
pode ter grandes erros de arredondamento. Desta forma foi utilizado jacobiano calculado
de forma analitica, exceto no calculo das derivadas do fluxo, onde isso seria impossivel.
A forma de resolugio das equagBes pode ser resumida no fluxograma da fig.4.2.

A seguir € dado um detalhamento maior de cada bloco da fluxograma da fig. 4.2.

Estimativa inicial dos perfis de concentragio e fluxos.

Uma estimativa inicial ¢ requerida para que o método de Newton-Raphson possa
prosseguir. Uma tentativa inicial bem grosseira seria um reta entre um valor inicial
(condigio de entrada) e um final (um valor também estimado). No entanto, uma
estimativa rapida e bem mais proxima da solugdo é obtida quando as equagBes (4.1) a
(4.6) sdo reduzidas a equagdes diferenciais ordinanas (desprezando o termo de variago
da vazio de liquido ao longo da coluna) e considerando-se que a taxa de reagio ¢
sempre nula. Assim, temos as seguintes equagdes para os balangos na fase liquida:

Balanc¢o global de fiquido:

LA

L(z+Az) = L(z){i s [C.(z+82)-C ()] +

NR N NP N
> —2[Cq, (24 A7) - C @]+ 2 [Couz + A7) - Cpp@]r  (429)
k=1 PLR, k=1 PLp,
Para o componente absorvido:
x t
L &Ab = _NAL% alQ (4.26)
Para os reagentes:
a
L—= =N, | a0 (4.27)
ar klymyy
Para os produtos:
&
L—-~»~«~—§Z“" =-Np| 20 (4.28)

Neste formato, as equagdes podem ser integradas por Euler (ou qualquer outro
método explicito). A integracdo comega da base, onde é conhecida a concentracio de
entrada do gas, mas ndo a de saida do liquido. Esta tltima ¢ calculada considerando-se
que ¢ absorvido todo o soluto da corrente gasosa e que todo este é consumido pela
quantidade estequiométrica equivalente de reagente do liquido.

O fluxo de transferéncia de massa ¢ calculado no primeiro ponto de colocagio
{na base da coluna). As equacfes sdo integradas considerando-se que o fluxo ndo ira
variar até o préximo ponto de colocagio. No segundo ponto recalcula-se o fluxo de
transferéncia de massa. A partir dai, considera-se que o fluxo ira variar de um ponto para
o0 outro na mesma propor¢io em que ele variou entre os dois pontos anteriores.
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A estimativa inicial assim obtida € bem proxima a solugdo do sistema,
principalmente quando ndo ha passagem do componente absorvido para o seio do liquido
e quando a composi¢io de topo do gas € baixa (ou seja, praticamente todo o soluto do

gas fot absorvido). Desta forma, o algoritmo converge em um numero bem menor de
iteragdes.

{ Inicio )

Y

Estimativa inicial dos perfi

de concentracio e fluxos ao
longo da coluna

|
Calculo dos fluxos de
transferéncia de massa e
derivadas numéricas destes
L_usando diferencas finitas

Y
Calculo do jacobiano
analitico do sistema de
equagdes (4.7) a (4.24),

¥
Resolve por
Newton-Raphson

Néo

/ Saida de dados /

Fim

Figura 4.2 - Fluxograma de resolugdo das equagdes do estado estacionario,

Calculo dos fluxos de transferéncia de massa e das derivadas deste.
Como j4 foi mostrado no capitulo 3 e no apéndice A, a partir das composi¢les
nos seios do gas e do liquido, ¢ possivel calcular os fluxos de transferéncia de massa. No
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entanto, para o calculo do jacobiano, surgem termos de dertvadas dos fluxos em relagio
as concentragOes e fluxos massicos. Estes foram calculados por diferengas finita.

Calculo do jacobiano analitico do sistema de equages (4.1) a (4.24).

A partir das derivadas dos fluxos , o calculo do jacobiano analitico é trivial, ja
que as fungdes sdo basicamente somatdrios. A sub-rotina FCN1 (Apéndice B), escrita
em Fortran 77, apresenta o calculo deste. A taxa de reagfo foi considerada em uma sub-
rotina em separado, de forma que, ao se mudar de sistema, basta modificar a equagio da
taxa nesta.

Resolugdo por Newton-Raphson,
A partir dos valores das fungdes (F(x)) e do jacobiano desta (J(x)), a atualizagio
das variaveis ¢ dada por:
F(x}

Xy — X, = *‘TI“(‘;S- (430)

Critério de convergéncia,

O critério de convergéncia utilizado aqui foi tomado com base na diferenca
relativa do valor das variaveis entre duas iteracdes sucessivas. Para se considerar atingida
a convergéncia, a maior diferenca relativa (em valor absoluto) ndo poderia ser maior que
uma dada tolerdncia. A tolerincia aqui utilizada foi de 10™, ou seja, os resultados eram
obtidos com quatro algarismos significativos.

O algoritmo acima descrito apresenta um minimo de esfor¢o computacional
associado a uma grande precisdo que ¢ fornecida pelos métodos numéricos utilizados e
por ndo ser necessirio nenhum tipo de consideragiio na resolugdo das mesmas. No
apéndice B encontra-se o programa EST FOR, escrito em Fortran 77, que a partir das
concentragdes e vazdes de entrada do gas e do liquido e da altura do recheio, calcula os
perfis a0 longo da coluna da forma aqui descrita.

4.4.1 - Resultados.

Como ja fot mencionado, os resultados de diferentes estados estacionarios serdo
utilizados mais a frente, no desenvolvimento de um simulador dindmico. Embora tenha
sido esta a principal finalidade do desenvolvimento deste programa, o mesmo pode ser
utilizado para o projeto de colunas de recheadas, bastando para isto criar um lago que
modificasse a altura até se obter a saida desejada. Outras etapas de projeto (escolha do
tamanho ¢ tipo do recheio, determinagio do didmetro da coluna, etc.), poderiam ser
facilmente calculadas por regras simples (Caldas (1988)). No entanto, o projeto da
coluna como um todo foge ao escopo deste trabalho.

Como estudo de caso (inclusive para as simulagdes dindmicas e o estudo de
controle), a coluna aqui utilizada sera a mesma do exemplo de De Leye € Froment
(1986). Esta € um exemplo tipico de colunas de absor¢do com reaglo quimica. As
especificagdes desta encontram-se resumidas na tabela 4 2. A coluna opera a temperatura
de 315K e pressio de 14,3bar. A unica consieradagdo utilizada ¢ que a coluna ¢



Capitulo 4 - Modelagem ¢ Simulagdo de Colunas Recheadas 53

isotérmica, o que limita a validade do modelo para sistema onde as concentracdes de
entrada ndo sejam muito grandes.

O sistema a ser estudado € o da absor¢io de CO; em solugio aquosa de MEA.
As propriedades fisicas bem como as caracteristicas deste sistema estdo descritas no
capitulo 3, que trata do topico de transferéncia de massa com reagdo quimica,

Tabela 4.2 - Especificagdes da coluna utilizada como estudo de caso.

Altura 10,95m
Didmetro da coluna 1,05m
Tipo de Recheio Pali Ring
Area interfacial do recheio 105m*
Tamanho nominal do recheio 0,05m

No calculo dos coeficientes de transferéncia de massa foram utilizadas as
correlagdes sugeridas por Onda ef al. (1968a):

13 L 243 -2
kL( pﬁ :o,oosx( ] ( ad? J (a,D,)" (4.31)
iy a 2Dy
RT G 0.7 1/3
ks( ):5,23( ] ( i ] (a,D,) ™" (432)
G

a,Dg A Mg psD

v
onde L se refere a vazdo de liquido e G a vazio de gas. As unidades devem ser
escolhidas de forma que os grupos do lado direito das expressdes sejam adimensionais.

Tabela 4.3 - Comparagio entre as composi¢des e vazdes no topo e na base da
coluna obtidas neste trabalho e os resultados de De Leye e Froment (1986).

Resultados Obtidos De Leye ¢ Froment
Fluxos Base Topo Base Topo
Vazio de gas

9 429

(kmol/n’h) 497,0 429,1 4977 29.7
Pressdo parcial de CO, 1 954 7.16x10™* 1,954 7,15x10™
(bar) ’ ’ ’ :
Vazio de liquido
(m3/h) 79,84 76,90 79,80 76,90
Concentragio de3 0.438 2,220 0,435 2,220
reagente(kmol/m”)
Concentragio de ) 0,850 0,000 0,825 0,000
produtos (kmol/m’)
Altura do Recheio (m) 10.95 11.00
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A area interfacial de transferéncia de massa nfo € igual a area interfacial do
recheio. Para corrigir esta, utilizou-se a expressio sugerida por Onda et al. (1969b):

0,75 0l 0,05 NP
' L
e 4,45(3'&) ( - } ( i} ( L ) (4.33)
av o avj,lil pL g pLoav

onde novamente as unidades utilizadas devem ser tais que os termos entre parénteses
sejam adimensionais.

A tabela 4.3 mostra as composicdes e vazdes de entrada passadas como
condigfes de contorno bem como as composi¢gdes e vazdes de saida calculados e os
resultados obtidos por De Leye e Froment (1986). A excelente concordincia entre os
resultados mostra a validade do algoritmo aqui utilizado na resolu¢io das equagdes.

4.5 - Cilculo dos fluxos de transferéncia de massa a partir das redes neurais
aritificiais,

O Meétodo das Caracteristicas, o qual sera utilizado na simulagio dindmica,
necessita do calculo do fluxo de transferéncia de massa em um grande nimero de pontos
ao longo da coluna, além de ser um método iterativo, conforme vimos no capitulo 2.
Desta forma, o céalculo dos fluxos de transferéncia de massa pela resolugdio direta das
equagdes fundamentais se torna praticamente impossivel devido ao grande tempo
computacional envolvido.

Para evitar a utilizagio de solugdes analiticas, que possuem algumas
desvantagens ja comentadas no capitulo 3, utilizaremos uma abordagem baseada em
redes neurais artificiais, constituindo o que é conhecido na literatura como modelo neural
hibrido (Morris Montague, 1994), onde equagbes que descrevem o fendmeno sdo
utilizadas juntamente com as RNA’s.

As redes neurais artificiats possuem caracteristicas que sdo extremamente
importantes para a utilizagdo no célculo dos fluxos de transferéncia de massa, dentre as
quais destaca-se a capacidade de tratar dados altamente ndo-lineares, de ter Otimas
caracteristicas interpoladoras e de ser aproximador universal de fun¢Ses. Todas essas
caracteristicas s30 extremamente importantes neste caso, ja que o conjunto de dados €
altamente ndo-linear e seria dificil definir uma fungio que pudesse aproximar estes.

Os principios basicos de aplicacdo das redes neurais ja foram discutidos no
capitulo 2. Aqui discutiremos apenas como estas foram utilizadas.

O primeiro passo na utilizagdo das RNA’s diz respeito a definigdo das entradas.
As entradas utilizadas devem dar informagdo suficiente sobre o conjunto de saidas que se
esta querendo inferenciar. No caso do fluxo de transferéncia de massa, as informagdes
necessarias sdo todas as concentragdes no seio do gas e do liquido e as vazdes de gis e
de liquido. Note que estas sdo as informagdes que sdo necessarias para se fazer os
mesmo calculos através das equagdes fundamentais da Teoria do Filme (as vazdes de gas
e de liquido sdo necessarias no calculo dos coeficientes de transferéncia de massa).

As saidas desejadas neste caso sdo todos os fluxos de transferéncia de massa.
Embora se pudesse utilizar uma anica rede com vérias saidas - ja que as entradas s3o as
mesmas - observou-se que o treinamento de varias redes com uma Unica saida era mais
rapido (neste caso) que o treinamento de um Unica rede com varias saidas.
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Para o sistema aqui utilizado (CO,-MEA), as entradas sdo as seguintes:
Concentragdo de reagente, concentragio dos (dois) produtos, vazdo volumeétrica do
liquido, pressdo parcial de CO; no gas, e fluxo molar do gas. Assim, temos um total de
seis entradas. A concentra¢do de CO: no seio do liquido poderia ser incluida. No entanto
para o regime cinético deste sistema, observou-se que a concentragio de CO; no liquido
¢ sempre zero. Caso fosse utilizado outro sistema onde isso nfo acontecesse, esta
deveria ser incluida como entrada.

Deve-se observar que o nimero de combinagdes de valores possiveis com estas
seis variaveis de entrada é muito grande. A utilizagdo de todas as combinagdes possiveis
proporcionaria um conjunto de dados muito grande e também desnecessario, ja que nem
todas as possibilidades sdo utilizadas. Por exemplo, gas a uma composic¢io tipica do topo
da coluna nunca vai estar em contato com liquido contendo baixas concentragdes de
reagentes {encontradas na base da coluna).

Para contornar este problema, foram utilizados dados de estados estacionarios.
Para cada estado estacionario escolheu-se um determinado numero de pontos ao longo
da coluna (escolhidos, por conveniéncia, como sendo 0s pontos de colocagio). Nesses
pontos as composigdes e fluxos de transferéncia de massa foram passados para uma
arquivo de dados, que sera utilizado no treinamento da rede. Se considerarmos que no
estado transiente a coluna transita entre estados estacionarios, um conjunto de varios
estados estacionarios deve conter informagdo suficiente para o treinamento das RNA’s e
futura inferenciagdo (mais a frente faremos testes para verificar a veracidade disto).

Para gerar cada estado estacionario se faz necessario passar as composigdes e
vazdes massicas de entrada. Estas, por sua vez, devem cobrir todo a faixa de variagdo
das entradas que a coluna possa vir a ter no estado transiente. Assim, ainda resta um
grande conjunto de entradas possiveis. Algumas consideragdes sobre o processo podem
diminuir bastante o niimero de possibilidades.

Na fig. 4.3 temos a representacio de um processo de absor¢do com reacdo
quimica. Embora este processo seja bastante simplificado e possa variar bastante de caso
para caso, o sistemna basico mostrado aqui (coluna de absor¢do seguido de uma coluna
de “stripper” para recuperagio do solvente) é o mais utilizado em absorgdo com reacdo
quimica. A partir deste podemos concluir que, sendo o sistema fechado, a concentragdo
de reagente ¢ praticamente constante na entrada da absorvedora. Além disto, a
concentragdo de produtos deve ser sempre nula se o sistema de controle da “stripper”
funcionar adequadamente.

Desta forma, o conjunto de dados a ser utilizado no treinamento das RNA’s deve
conter valores de entrada da vazio de gis, composigdo do gds e vazdo de liquido tais
que consiga cobrir toda a faixa de variagio que possa vir a acontecer com a coluna
durante 0 seu funcionamento. A suposi¢do de que a concentragio de reagente e de
produtos na entrada da coluna ndo varia ndo implica que durante a simulagdo, se isto
ocorrer, as redes ndo serdio capazes de calcular o fluxo. A rede conseguira predizer bem
os valores de fluxos se as flutuagGes na concentragdo de reagentes ¢ produtos estiverem
dentro da faixa a qual a rede foi treinada. Como num sistema fechado estas variagdes sdo
pequenas, conclui-se que ndo € necessario inclui-las nos dados de treinamento da redes.

Restam ainda trés variaveis cujos valores devem ser escothidos de tal forma que
se consiga cobrir a maior faixa possivel. Neste ponto as limitagdes de carga que uma
coluna recheada pode suportar ¢ importante. O ponto de inundagio nos da o valor
maximo da vazdo de liquido e de gas. Ja o grau minimo de molhabilidade nos dd um
valor minimo da vazio de liquido.
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CO,
Gas

.................. Vapor

Figura 4.3 - Diagrama idealizado de um processo de absor¢iio com reagdo
quimica.

Tendo em vista que as colunas recheadas s podem variar em uma faixa proxima
aquelas para os quais foram projetadas, a escolha dos estados estacionarios deve ser feita
em torno das condi¢des de projeto. Desta forma, o seguinte critério na construgio do
conjunto de dados foi o seguinte:

» Adotou-se uma faixa de variagio para a composigio de entrada em torno de uma valor
de projeto (tabela 4.3). A faixa aqui utilizada esta entre -40% e +40% do valor de
projeto, tendo sido utilizado valores em intervalos de 10%. Valores abaixo dos utilizados
implicam que a menor vazdo possivel de liquido (necessaria para garantir a taxa minima
de molhabilidade) ainda ¢ grande o suficiente para manter a coluna em uma composigio
de topo do gas bem inferior & de projeto. Para valores acima da faixa a maior vazio de
liquido que pode ser utilizada (para que ndo haja arraste) ndo ¢ suficiente para que a
composi¢do de topo seja mantida proxima ao valor desejado, a ndo ser que a vazdo de
gas seja muito baixa;

¢ Para cada concentragio de entrada do gas utilizou-se uma série de combinagdes de
vazio do gés e do liquido. Os valores de vazdo de gas e de liquido utilizados estavam em
intervalos de 5% dos respectivos valores de projeto. A menor vazio de liquido utilizada
foi tomada com base no grau minimo de molhamento. O valor méaximo utilizado foi tal
que a maxima vazdo de gas permitida seria muito pequena, resultando em uma
composigdo de topo muito abaixo do desejado.

O arquivo de dados assim obtido ¢ valido para a faixa operacional que a coluna
pode vir a assumir- Caso sejam utilizados 12 pontos ao longo da coluna, o conjunto de
dados assim obtido contém cerca de 3.000 pares de treinamento.

Como uma grande precisdo é requerida, utilizou-se o algoritmo de Marquardt-
Levenberg, o qual ¢ bem mais adequado para este caso. A rede utilizada tem uma
configuragiio (6-22-1), ou seja, 6 neurdnios de entrada, 22 na camada intermediaria e 1
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neurdnio de saida. A quantidade de neurdnios na camada intermediaria foi determinada
apos sucessivos testes onde se aumentou o numero destes até se obter a precisfo
desejada. Os valores de p e 3, parametros do algoritmo de treinamento, foram 0,01 e
1,2. O valor de p utilizado foi o sugerido por Hagan et af (1994). O valor de B foi
- escolhido (por tentativas) de forma a garantir um maior numero de iteragles que
representassem uma reducéo do erro.

Utilizou-se adimensionalizagdio linear para todas as variaveis, exceto para a
composigio do gas e o fluxo de transferéncia de massa, os quais variam por um fator de
cerca de 10.000 entre o maior e menor valor.

Quanto a convergéncia, foi utilizado um critério local: s se considera atingida a
convergéncia quando o maior erro dentre todos fosse inferior a uma certa tolerancia.
Esse erro foi tomado de forma percentual em relagio ao valor desejado e a tolerdncia
adotada foi de 0,1%. O critério do erro quadratico, muito utilizado na literatura, foi
abandonado pelo fato de ser um critério global e que da portanto, pouca informagio
sobre como vai o erro em cada um dos pontos. Assim, embora este critério pudesse
apresentar um valor aparentemente baixo, um erro grande poderia estar ocorrendo em
alguns pontos. Em especial, foi observado que os pontos de menor fluxo de transferéncia
de massa eram os que apresentavam maior erro percentual. Desta forma, a adogdo de um
critério global poderia mascarar um erro relativo grande, onde os fluxos de transferéncia
de massa fossem baixos.

E importante ressaltar que, uma vez treinada, a RNA é capaz de predizer o fluxo
de transferéncia de massa para todas as condi¢Bes que a coluna possa a vir assumir e,
mais importante, de forma bastante rapida. A etapa mais lenta na utilizagdo das redes
neurais € a criagdo do arquivo de dados e, principalmente, o treinamento da rede neural.
A forma como o programa foi construido permite que as redes neurais seja substituidas
por uma solucio analitica.

Preferiu-se utilizar as redes neurais aqui tanto pela precisdo dos resultados, como
pela velocidade de inferenciagio desta apos treinada. Além disto, da mesma forma como
dados obtidos da resolu¢fio das equagdes da Teoria do Filme, as RNA’s poderiam ter
sido treinadas com dados experimentais, sem a necessidade de especificar nenhum
modelo.

4.6 - Simulagiio dinimica de colunas recheadas de absercio com reacgio
quimica utilizando modelo neural hibrido,

Como exemplo de simulagdo dinidmica de colunas recheadas podemos citar os
trabalhos de Sakata e Prados (1972), Hoerner e Shiesser (1961), ¢ Lees (1968). Estes
trabalhos usam uma formulagfio matematica que sO permite verificar o comportamento
da coluna frente a uma d(nica perturbagio e ndo a um conjunto de perturbagBes
sucessivas, Najim (1991), em um trabalho de estudo de controle da uma coluna de
absor¢do de CO, em solugdo aquosa de MEA, utilizou um modelo simplificado para
simular a coluna. ,

Dentre os trabalhos de simulag@o dindmica de colunas de absor¢do com reagio
quimica recheadas, o mais completo talvez seja o de Bradley e Andre (1972). Estes
autores fizeram a simulagdo com o sistema CQ, - MEA e compararam com dados
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experimentais obtidos em uma coluna piloto. Foi considerado que a variagdo do fluxo de
liquido ao longo da coluna seria desprezivel e que as mudangas na vazio de liquido
seriam pequenas, o que simplifica bastante a resoluciio das equagdes pelo meétodo das
caracteristicas, tornando o modelo, no entanto, limitado para casos onde a vazdo de
liquido possa variar em patamares maiores (0 que pode vir a acontecer em uma coluna
sob controle). No calculo dos fluxos de transferéncia de massa, estes autores utilizaram
uma fungdo ajustada a dados experimentais de concentracdo de CO, na interface gas-
liquido, o que torna os calculos bastante simples, mas ¢ de uso limitado a esse sistema
unicamente.

No desenvolvimento aqui utilizado, procuraremos evitar as simplificagGes ja
discutidas até aqui, de forma que no estudo do sistema de controle tenhamos as
principais caracteristicas do processo presentes na simulagdo. Com isto, espera-se obter
conclusdes a respeito do sistema de controle muito mais confiaveis.

4.6.1 - Desenvolvimento dos balancos dinimicos.

Para os balangos dinamicos, utilizamos um desenvolvimento um pouco diferente
do utilizado anteriormente para os balangos estaticos. Isto fot feito para que os balangos
finais pudessem ser resolvidos pelo método das caracteristicas. As razdes para isto
ficardo mais claras quando falarmos sobre o algoritmo de resolu¢io das equagdes, mais
adiante. Sendo p a densidade do liquido (aqui considerada constante), os balangos de
massa sobre as fatias infinitesimais mostradas na fig. 4.1 s&o:

Balangos na fase liquida;
A, 1 a_ N, aM,

a1 B (4.34)
& Q6H, oz oH, p
a, Ni..2a oM
X, L&, N2 oc, N, | e —ayr (4.35)
a HQ & H, pH, T
é(: & N Klyoy a" C M
Ry " L Ry _ R Y=y, _ Ry Ry \ Al ) a; maRKr (436)
A HOQ & H, PH; e
& &, N, c, M
Py n L Py _ P vayy _ Pg Py NAi . a{\, _,ap r (437)
A& HQ & H, pH, T '
Para a fase gas:
OF
52_ ) Aiy*yga’vQ:O (4.38)
By F apy  Nabo 2(R~Pw) (4.39)
&  H,Q &z H,

Através do conceito de derivada substantiva, as equagdes (4.35) a (4.37) e (4.39)
podem ser transformadas em equagdes diferenciais ordinarias, ja que velocidade do gés e
do liquido sio dadas respectivamente por:
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dz} __L (4.40)
dt|, QH, '
dz E
@, oM, (441
I &3
Desta forma, rescrevendo estas equagdes obtemos:
dc,|  Nal,, & CM,
thg = ﬁgL - AH &N, oy By AT (4.42)
I 1, Py e
dC | Nagj,, 3v € M ,
o } = H Vi o Alywc, ai, —ag 1 (4.43)
; L L
dC;, Ny, vy Cc. M
dt i} ) H T EH . Alv:ys Ay —ay T (4.44)
T L L.
dPAhl MMN’\;YWG&""(P‘ “PAh) (4.45)
dt |, H, |

Os indices I e II nas equacdes (4.42) a (4.45) indicam que estas somente sdo
validas ao longo das caracteristicas (4.40) e (4.41), respectivamente, ou seja, 0 tempo € a
posicio das grandezas obtidas na integragio destes balangos estdo relacionados pelas
equagdes (4.40) e (4.41). Desta forma, acompanha-se todas as variagdes que ocorrem
em um elemento de fluido que surge na base até o momento em que ele chega ao topo da
coluna ou vice-versa. As descontinuidades ndo representam nenhum problema a solugdo
das equagdes por este método, justamente porque se acompanha cada elemento
isoladamente.

Os balango globais para o gas e para o liquido nfo podem ser colocados no
mesmo formato dos balangos para os componentes, pelo fato destes possuirem curvas
caracteristicas diferentes das velocidades do gas e do liquido. No entanto, estes podem
ser colocados num formato que permita a sua resolucdo pelo método das caracteristicas.
Sendo conhecidas as concentragdes dos componentes na fase liquida e a pressio parcial
de “A” na fase gas, podemos desenvolver os seguintes balancos entre dois pontos

distintos da coluna.
(i_fﬁk@)
Pt

F(z + Az) = F(z)
(; ) ﬁwj,fLAZl)

(4.46)

L(z+Az) = L(z){l My [C(z+82) - C ()] +

LA

B M, M,
Z : [CRkb(Z +4z) - Cl{kb(z)] + Z : [Cﬁh(z"" Az) - Ci’kb (Z)] (4.47)
k=l PLR, k=t PLR,

Desta forma, as equacdes (4.42) a (4.47) constituem o sistema que deve ser
integrado ao longo das velocidades caracteristicas (4.40) ¢ (4.41) para 0 gas e para o
liquido, respectivamente. Deve-se observar que as equagdes acima poderiam ser
utilizadas também para o caso da absorgio fisica, bastando para isto zerar as
concentragdes de reagentes e de produtos ao longo da coluna. O que no entanto vai
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diferenciar a absor¢do fisica da absorgio quimica € o célculo dos fluxos de transferéncia
de massa. Esta € a etapa mais lenta na simulagio deste tipo de processo. Associado a
isto, como foi visto no capitulo 2, o método das caracteristicas, além de ser iterativo,
necessita do calculo dos fluxos de transferéncia de massa em um grande numero de
pontos ao longo da coluna. Isto praticamente torna a resolu¢do deste modelo proibitivo
se for utilizada a resolugdo das equagdes de transferéncia de massa em todos os pontos
necessarios.

A vpartir do célculo do fluxo de transferéncia de massa pelas RNA’s e dos
balangos de massa no formato como exposto acima, a simulagdo fransiente se torna
direta a partir do Método das Caracteristicas, na forma como descrito no capitulo 2.
Uma descri¢do mais detalhada do algoritmo utilizado ¢ dada a seguir.

4.6.2 - Algoritmo dinimico.

O Método das Caracteristicas necessita que uma malha de pontos com valores de
concentragdo e fluxos massicos ao longo da coluna seja passada como condigdo de
contorno no tempo inicial. Esta malha inicial sera aqui gerada a partir de um perfil
estacionario da coluna, da forma como foi gerada pelo programa EST FOR, descrito
anteriormente. A saida deste perfil estd na forma de concentragdes e fluxos nos pontos
de colocagio, ja que este foi o método numérico utilizado na resolugdo dos balangos.
Para calcular o espagcamento entre os pontos da malha inicial, utilizou-se as equagdes
(4.40) e (4.41). Assim, para um dado passo de integragdo no tempo, o procedimento
para o calculo na fase gas pode ser resumido no fluxograma da fig. 4.4. A interpolagdo
polinomial a que se refere este fluxograma ¢ feita com base no polindmio ortogonal que
aproxima a solugdo do estado estacionario.

O mesmo procedimento utilizado na fase gas deve ser adotado na fase liquida,
sendo que neste caso o inicio do calculo da malha ¢ pelo topo da coluna (z=0) e deve ser
feita até se alcancar a base (z=7.).

Apds se determinar os pontos da malha inicial, as concentracdes do gas ¢ do
liquido devem ser obtidas nestes também por interpola¢o polinomial.

Apos o calculo da malha inicial, o processo de integragdo propriamente dito pode
ser iniciado. Este segue basicamente o que ja foi discutido no capitulo 2, onde se
apresentou o Método das Caracteristicas, sendo utilizadas as equagdes desenvolvidas
anteriormente.
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@

y

Calcula-se a velocidade
do ftuido num ponto “k™ 4
pariir da equacio (4 41)

l

A partir da velocidade,
calcula-se {por Euler
explicito} o ponto “k+1”
da malha

P

Calcula-se a vazio no
ponto “k+1" por
interpolagiio polinomial.

Recalcula-se o ponto
“k+1" da malha por Euler
Explicito

Calcula-sc a diferenga
entre o ponto calculado
anteriormente e o atual.

Sim

Diferenga >tol?

Ponto “k+17<0

Figura 4 4 - Determinagdo da malha inicial do Método das Caracteristicas.
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4.6.3 - Diniimica da base e topo da coluna.

No estudo do comportamento transiente de uma coluna de absorgdo, o
reservatorio de liquido na base da coluna e o abatedor de gotas no topo da coluna podem
ter uma grande influéncia (Bradley e Andre (1972)).

Estes sistemas foram aqui modelados considerando que, em ambos, a hipotese de
mistura perfeita seja aplicavel.

Fazendo um balango de massa sobre os elementos mosirados na fig. 4.5, obtemos
as seguintes equagdes, para a base e para o topo, respectivamente:

dC L

— =—(C"-C 4.48
&V ) (4.48)
dP  FRT

S =—(p® _p 4.49
o ve ) (449

g F, PA
i L.C"
AN

F.Pm
e L, C A

Figura 4.5 - Representagio esquematica do fundo e topo de uma coluna.

Aplicando diferengas finitas nas derivadas das equagdes (4.48) e (449), a
obtenc@o de expressoes algebricas semelhantes a um filtro de 1° ordem ¢ direta.
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4.6.4 - Resultados.

A seguir mostramos alguns resultados de simulagdes feitas a partir da modelagem
acima descrita. Nestes podemos observar caracteristicas importantes do processo € que
sdo importantes no desenvolvimento e estudo de um sistema de controle.

A primeira caracteristica a ser ressaltada € a alta ndo-linearidade do sistema. No
grafico (4.1) podemos observar que, para uma perturbagio de 20% no valor da
concentragdo de entrada do gas, a variagdo da saida é cerca de 11 vezes mator que para
uma perturbagio de 5% porcento na composicdo de entrada. Se o processo fosse linear,
a variagdo na composi¢iio de entrada seria proporcional a variagdo na composigio de
saida.
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Grafico 4.1 - Resposta da composigio de topo a varias perturbacdes.

As linhas horizontais tracejadas no gréafico 4.1 mostram os estados estacionarios
gerados pelo programa EST FOR. Podemos observar uma boa concordancia entre os
resultados obtidos pelo simulador dindmico e o estacionario. De fato, a maior diferenca
percentual entre os resultados acima ¢ de 3%. Este erro poderia ser reduzido utilizando-
se um passo de integragio menor. No entanto, o volume de calculo aumenta bastante,
pois, no método das caracteristicas, o numero de pontos na coluna em que os calculos
devem ser feitos € inversamente proporcional ao passo de integragdo no tempo.

A importincia de se considerar o sistema como sendo distribuido pode ser
visualizada no grafico (4.2), onde duas perturbagdes simultineas em degrau sio
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aplicadas no instante inicial na vazio de liquido e na concentragio de CO, de entrada. As
variagdes sucessivas que sofre a composi¢do de topo antes de se estabilizar se deve a
diferenga de velocidade de propagacdo das perturbagdes. A velocidade do gas neste caso
¢ cerca de cinco vezes maior que a velocidade do liquido. Desta forma, num instante
inicial apos a ocorréncia das perturbagBes, a concentragio de topo gas comega a
aumentar, ja que a vazdo de liquido naquele ponto caiu. Como a velocidade do gas é
bem maitor que a do liquido, a perturbagdo nesta corrente rapidamente chega ao topo,
causando uma brusca queda na concentrag¢do. A medida que a regiio com uma vazio
menor de liquido se aproxima da base, aumenta a influéncia da fase liquida sobre a
composigdo de saida, até chegar o ponto em que esta volta a aumentar, resultando num
aumento da concentragdo, até que haja uma estabiliza¢o.

7.50E4 _—

7.00E-4 —

6.50E-4 —

6.00E4 —

Pressio Parcial de A no Topo (Bar)

5.50E-4 -

i j i [ ¥ E i
0.0 4.0 8.0 12.0 16.0
Tempo (min.)

Figura 4.2 - Comportamento da composi¢io de topo frente a duas perturbagtes
simultineas.

O grafico 4.2 também nos di uma importante informagiio quanto ao tempo de
resposta do sistema a variagGes na fase gas e na fase liquida. Podemos observar que o
tempo que o sistema leva para responder a uma variagdo na fase gas ¢ bem menor que a
uma variacdo na fase liquida. De fato, no exemplo acima, apenas num tempo em torno de
2 min. € que a redugdo da vazio de liquido comegar a causar o aumento na concentragio
de saida do gas.

A forma como o Método das Caracteristicas trata as perturbagdes pode ser
visualizada através do grafico (4.3). Neste, o perfil ao longo da coluna ¢ mostrado no
estado estacionario e apos a perturbagdo em degrau negativo na composigdo do gas.
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Pode-se verificar que a descontinuidade ndo influencia na regiio onde o gas, com uma
nova composigdo, ainda ndo chegou.

Dos graficos apresentados anteriormente, principalmente o grafico (4.2),
podemos concluir que, para colunas encontradas industriaimente, a consideragio de que
as variag3es nas entradas se propagam imediatamente, ndo ¢ valida, ja que o tempo de
propagacdo destas ao longo da coluna pode ser bastante grande.
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Grafico 4.3 - Propagagio de um perturbagio ao longo da coluna.

O grafico 4.4 mostra o comportamento do sistema frente a perturbagdes em
degrau positivo na vazdo liquido. Neste podemos observar que inicialmente a queda de
concentracdo ¢ lenta. A medida que a perturbac@io se aproxima da base, esta queda se
torna mais acentuada. Isto é um observa¢io importante para um bom entendimento do
funcionamento do sistema de controle, como veremos no capitulo a seguir.
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Grafico 4.4 - Comportamento da composi¢do de topo frente a perturbacdes em
degrau na vazio de liquido.
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Controle Preditivo



CONTROLE PREDITIVO

No capitulo anterior viu-se que a resposta de colunas de absorgdo recheadas com
reagdo quimica a perturbagdes ¢ altamente nfo-linear, tanto pela presenga da reagio
quimica, como pelo fato do processo ser distribuido.

Neste capitulo sera analisado a importdncia de se utilizar uma estratégia de
controle ndo-linear em Jugar de uma linear para este sistema. O estudo sera feito para o
controle preditivo baseado em modelo, uma técnica avangada que tem sido aplicada com
bastante éxito para diversos tipos de processo. Os modelos internos do controlador a
serem testados sdo: o modelo baseado em Redes Neurais Artificiais (modelo ndo-linear)
e o modelo de Convolugio (linear).

5.1 - Motivacio do estudo

Apesar da reagfio quimica aumentar bastante a taxa de absor¢do, a utilizagdo
deste tipo de processo em lugar da absor¢fio puramente fisica apresenta algumas
desvantagens. Dentre estas, as principais sdo: as altas taxas de corros@io que se tem no
equipamento e o alto custo energético, A taxa de corrosdo pode ser controlada a partir
de aditivos ou pela imitag3o da concentragdo de solvente quimico (Astarita et al, 1983).
Ja o consumo energético s6 pode ser minimizado a partir da redugfio da quantidade de
solvente utilizada, ja que a quantidade de utilidades (&4gua de resfriamento e energia
utilizada pela stripper) tem uma dependéncia direta desta.

Por outro lado, como vimos no capitulo anterior, este tipo de processo €
utilizado principalmente quando se deseja manter a composi¢io de topo em limites bem
definidos, por limitagdo do proprio processo. ComposicBes acima da especificagdo
podem tmplicar em uma grande perda, como por exemplo o envenenamento de uma
batelada de catalisador com a consequente parada de toda uma unidade.

A partir destas caracteristicas do processo, o problema de controle pode ser
colocado da seguinte forma: a composi¢io final do gis deve ser mantida numa
determinada especificagdo, utilizando para isto a menor quantidade de solvente possivel.

Um outro aspecto do processo a ser levado em consideragio diz respeito ao
tempo de resposta do sistema. Como pudemos observar pelos graficos de resposta da
composic¢io de topo a partir de perturbagdes na composicio e fluxo da alimentagio de
gas, este apresenta um pequeno tempo morto apos o qual a sistema varia rapidamente. Ja
a resposta da composicdo de topo a perturbagdes na fase liquida, embora seja sentida
imediatamente, € mais lenta e s6 se torna mais significativa a partir do momento em que
a perturbagio se aproxima da base da coluna. Estas caracteristicas sugerem que a forma
mais eficiente de se controlar a coluna € utilizando um controle que se antecipe a
modificagdo do processo frente a um determinada perturbagio.

Desta forma, o controle preditivo ¢ uma das técnicas mais indicadas para a
utilizagdo neste caso, tanto por atender as caracteristicas acima descritas, como também
pelo fato deste ja ser largamente utilizado em escala industrial. Bequette (1991}, numa
revisdo das diversas técnicas de controle nio-linear, aponta que o controle preditivo é a
estratégia que melhor consegue manusear as caracteristicas gerais presentes nos diversos
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processos quimicos. Este autor ressalta ainda a capacidade desta técnica em manusear
restrigOes do processo explicitamente.

A parte mais importante desta estratégia ¢ o modelo interno do controlador, ja
que € com base nas predi¢des deste que as agdes de controle em instantes futuros sdo
calculadas. Este modelo é quem vai diferenciar a estratégia linear da ndo-linear. O
modelo de convolugdo, o qual ¢ linear, foi o primeiro a ser utilizado, tendo sido
empregado com sucesso mesmo para processo nio-lineares. Uma técnica mais recente
consiste em utilizar redes neurais artificiais. Do ponto de vista de aplica¢io, o modelo de
convolugdo, como veremos mais a frente, ¢ bem mais facil de ser utilizado, requerendo
um conhecimento menor do processo. No entanto, trabalhos que comparam os dois
modelos (Willis ef al (1992), Hoskins ef al, 1992 e Morris et al (1994)) mostram que em
geral o resultado obtido com redes neurais artificiais é bem superior.

O objetivo aqui sera o de comparar os modelos tanto do ponto de vista de
aplicagdo como do ponto de vista de resultados, de forma a dar bases para a escolha de
um outra estratégia em sistemas onde a composi¢io de saida do gas deve ser mantida em
determinados limites.

5.2 - A estratégia de controle

O processo de absorgdo com reagdo quimica caracteriza-se como sendo de uma
Unica saida, tendo em vista que o nosso objetivo é apenas manter a composigao de topo
no valor desejado.

Na definigdo das varidveis manipuladas, deve-se levar em consideragdo que estas
devem ser tomadas da fase liquida, ja que a fase gas € proveniente do processo anterior 4
coluna de absor¢io, sobre as quais o sistema de controle da absorvedora ndo pode
interferir. Por outro lado, os processos de absor¢do com reagdo quimica, em geral,
operam em sistema fechado (como mostrado na fig. 4.3), de forma que a tnica variavel
passivel de manipulagio ¢ a vazdo de liquido. Desta forma temos uma estratégia de
controle com uma Gnica entrada e uma unica saida (estratégia SISO, “Single Input,
Single Output™)

As restricdes, quando se trata de colunas recheadas sdo extremamente
importantes, tendo em vista a pequena faixa de operagdo em que este tipo de coluna
pode operar (o que representa uma desvantagem em relag3o as colunas de pratos). Desta
forma, temos que o desenvolvimento de sistemas de controle para estas deve levar
sempre em consideragdo a presenga de restrigdes intrinsecas do processo. As principais
restriches dizem respeito ao ponto de arraste da coluna e ao grau minimo de molhamento
recomendado.

O ponto de arraste ocorre quando as vazdes de gas e de liquido sdo grandes o
suficiente para que o gds comece a arrastar o liquido para o topo da coluna. Diversas
corregOes tem sido desenvolvidas para predizer o ponto de arraste de uma coluna. Aqui
foi utilizada a correlagdo apresentada por Zens (1972);

143 112
LA S LVE {hﬁﬁ‘/i‘gyﬁl - 1891 (5.1)
1086y pop, Ve ' " 2323\ &
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onde as vazdes de gas e de liquido devem estar em m’/h e os outros valores em unidades
do sistema internacional (SI).

O grau minimo de molhamento refere-se a vazio minima de liquido que deve
circular pelo recheio de forma a nfio se ter a formagiio de areas secas na coluna. O
critério aqui adotado € o sugenido por Morris e Jackson (1953):

L >08m’ /h-m (5.2)

aV

Embora restrigdes de fluxo em valvulas ou de outros tipos pudessem ser
adicionadas ao problema, estas duas sdo as mais importantes e as mais limitantes
também, tendo em vista a pequena faixa operacional que as colunas recheadas podem
operar. Desta forma, o problema de controle a ser aqui analisado consiste de um sistema
SISO com restrigdes.

E importante ressaltar que tanto o modelo de convolugio (quando utilizado junto
com a otimizacdo) como o modelo por RNA’s permitem incluir também os distirbios
que atuam sobre 0 processo, ou seja, as variaveis que tém influéncia sobre o processo,
mas sobre as quais ndo se tem controle. Os valores de entrada a serem passados para
este modelo ndo sdo, desta forma, sO as entradas do processo (varidveis controladas),
mas sim toda variavel que possa ter influéncia sobre este, o que pode tornar as predigdes
muito mais precisas.

5.3 - Formula¢io matematica do Controle Preditivo

A idéia basica do controle preditivo com modelo € tratar o problema de controle
como um problema de otimizagdo, onde se busca minimizar a diferenga entre a saida do
processo e um valor desejado. Esta idéia nfo é nova, tendo sido primeiro apresentada
por Zadeh ¢ Whalen (1962). Na década de 70 as pesquisas neste campo se
intensificaram, tendo a primeira aplicaciio sido descrita por Richalet ef a/ (1978). Em
1979 engenheiros da Shell (Cutler ¢ Ramaker (1979) e Prett e Gillette (1979))
apresentaram os principios do DMC (controle por matriz dindmica) e descreveram a
aplicagdo deste a uma unidade de craqueamento catalitico.

Nos dois algoritmos de controle mencionados acima, a idéia basica era a mesma:
utilizar um modelo explicito do processo que permitisse predizer as saidas do processo
(variaveis controladas) a partir de determinadas entradas (variaveis manipuladas). As
acOes de controle s@o calculadas de forma a se ter as saidas as mais proximas possiveis
do valor desejado. Desta forma, temos na verdade um problema de otimizagiio onde se
busca minimizar o erro de predigdo. A escolha de uma determinada fungfio objetivo em
detrimento de outra pode facilitar ou dificultar bastante o problema de otimizagio. A
mais utilizada consiste em minimizar o quadrado das diferengas entre a variavel de saida

(predita por um modelo do controle) e uma trajetoria desejada:
k+R

min J= % (y; -y’ (5.3)

ulicy:urL-1) =kt

onde R ¢ o horizonte de predicio, ou seja, o nimero de saidas futuras a serem preditas, €
L. é o hotizonte de controle, que é o numero de agBes de controle futuras que se vai
calcular.
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Figura 5.1 - Estrutura do Controle Preditivo.

A utilizagdo da expressdo anterior pode levar a agdes de controle muito bruscas,
i4 que o objetivo passado por esta é de simplesmente minimizar a diferenga entre o valor
predito e o valor dado por uma trajetoria em determinados pontos. Assim, se houver um
conjunto de agdes que forcem os valores preditos a passarem exatamente sobre os
valores desejados, mesmo que estes resuitem em comportamento oscilatorio e instavel
entre os instantes de amostragem, a resultado sera aceito como o valor 6timo das agdes
de controle. Para evitar este problema, pode-se fixar uma variagdo méxima da agdo de
controle diretamente nas restrigdes do problema de otimizagio. No entanto, a utilizagio
de restrigdes deste tipo pode fazer com que ndo haja uma solug@io factivel para o
problema de otimizagio em um determinado instante, o que representa um sério
problema para o sistema de controle. Uma outra abordagem bastante utilizada e que
elimina o problema anterior consiste em penalizar, na fungfo objetivo, essas variagdes,
através da adigio de um segundo termo. Assim, a fun¢io objetivo do problema de
controle pode ser escrita, da seguinte forma:

R L
min J= Z(Yi»-i -yin) +zwi(uk+i—i _“sz)z 54
=1 i=}

wl)- a1

Obviamente, quanto maior o valor dos pesos (w;) utilizados na penalizagio das
agdes de controle na equagdo acima, mais suaves serdo as agdes de controles, o que
pode fazer com que o sistema de controle demore muito para responder a uma
determinada perturbagdo. Desta forma, o valores dos pesos devem ser o menor
possiveis, desde que nfo se tenha oscilagdes. Note que neste caso ndo se estipulou um
teto maximo de variago. Isto € muito importante, tendo em vista que o sistema deve
responder de forma diferente para perturbagbes de magnitudes diferentes. Assim, a
utilizagdo de um valor maximo para a a¢do de controle poderia impedir o sistema de
responder corretamente a uma perturbagdo de grande magnitude. Por outro lado, para
perturbagdes de pequena magnitude, a a¢do de controle ainda poderia ser muito brusca,
14 que a variagdo maxima da agdo de controle seria maior do que a realmente necessaria.

O valor desejado (y?) na equagio acima poderia ser utilizado diretamente como

sendo a saida desejado do processo (“sef poinf”). No entanto, novamente para evitar que
as agdes de controle sejam muito bruscas, o valor utilizado ndo é diretamente o “set
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point’, mas sim uma valor compreendido entre este e a saida atual do processo,
calculado utilizando a expressdo de um filtro de primeira ordem:

Vi = 0y, + (1~ a)r, (5.5)
Na expressdo acima, o=0 implica em um valor desejado sem amortiza¢do. Para o=1,
tem-se uma amortizagfo maxima. Este ¢ um pardmetro de sintonia do controlador,

Pela lei de controle acima, vé-se facilmente que a parte principal do controle
preditivo esta na capacidade de predizer o que ira ocorrer com o processo em instantes
futuros. O valores preditos (y™) na equagio acima poderiam ser obtidos diretamente
de um modelo do processo. No entanto, caso o modelo ndo corresponda fielmente ao
processo (0 que geralmente ocorre), a utilizagio direta destes valores poderia resultar em
um sistema de controle muito pouco robusto. Para evitar isto, o valor utilizado €

corrigido pela seguinte expressdo:
pred

Yie, = Yiy 291(44”1”(3/;("5&) (5.6)
ou seja, considera-se que a diferenca entre o valor predito e o real no instante anterior
seja valida para o instante atual,

Esta simples modificagdo torna o controlador bastante robusto, ja que mesmo
que seja utilizado um modelo interno do controlador ndo muito preciso, o sistema de
controle, através de corregdes sucessivas dos desvios, acaba atingindo o valor desejado.

As constantes acima utilizadas na definigio da fun¢io objetivo do controlador
(horizonte de controle e horizonte de predigio) sdo também pardmetros de sintonia que
devem ser definidos pelo usuario.

O horizonte de controle define o mimero de agdes de controle futuras que o
otimizador deve calcular de forma a se ter a saida a mais proxima possivel da desejada.
Apos a Gltima agdio de controle, a varidvel manipulada € considerada constante. Embora
mais de uma ag¢@o possa ser calculada, apenas a primeira a¢3o ¢ implementada, tanto pelo
fato de, no instante seguinte, as condigdes do processo ja poderem ter se modificado,
como pelo fato do modelo do processo ndo ser preciso, necessitando das correges ja
mencionadas a cada novo calculo.

A partir dessas “L” agdes de controle, o nimero de saidas do processo nos
instantes futuros que poderiam ser levadas em considera¢do no somatoério dos quadrados
das diferencgas na expressdo (5.4) seria tdo grande quanto se desejasse. No entanto, isto
obviamente tornaria os calculos muito extensos. Por outro lado, um nimero pequeno de
prediges futuras causaria uma perda de robustez, ja que o controlador s6 conseguiria
“enxergar” um curto intervalo de tempo a frente, podendo tomar a¢des de controle
muito bruscas que satisfizessem a fungio objetivo naquele intervalo pequeno, mas que a
longo prazo ndo conferissem bons resultados.

Por dltimo, vale comentar sobre o tempo de amostragem do sistema. Este deve
ser grande o suficiente para que se possa fazer os calculos das agdes de controle futuros,
sem no entanto ser grande a ponto de se ter uma perda de informagfo do sistema. Em
especial, no caso da absor¢do com reagio quimica em torres recheadas, como se pode
observar no capitulo anterior, a resposta do sistema a perturbagdes na fase gas possuem
um retardo de tempo para serem sentidas na saida da coluna, apds o qual a variagio ¢
grande. Isto sugere que um intervalo de amostragem inferior a esse tempo morto pode
fazer com que o sistema de controle responda mais rapido e de forma mais eficiente a
esse tipo de perturbagio.
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Figura 5.2 - O conceito de horizonte movel no controle preditivo.

As caracteristicas basicas de toda a familia de controle preditivo baseado em
modelos sdo as descritas aqui. Diversos tipos de controle surgiram na literatura a partir
de modificagGes dessas idéias basicas. No entanto, em nenhum destes se observa uma
mudanga realmente significativa. Em linhas gerais, estas variagdes dizem respeito
principalmente a formas de se obter uma solugio analitica e de se tratar restrigdes.
Dentre os diversos tipos de controladores desta familia, podemos citar: DMC, QDMC,
LDMC, MAC, IMC, DNC, etc.

O enorme avango dos computadores digitais até hoje (e o que certamente ainda
esta por vir) sugere que seja muito mais interessante tratar o problema em sua forma
essencial, A principal vantagem disso esta no fato de se poder manusear as restrighes
explicitamente. Esta ¢ a abordagem aqui utilizada. Nos resultados mostrados a seguir, a
unica modifica¢io feita foi quanto ao modelo interno do controlador. A seguir falamos
dos modelos aqui utilizados.
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5.4 - O modelo baseado em RNA’s

No capitulo referente aos métodos numéricos aqui utilizados, falou-se um pouco
sobre as RNA’s utilizando o conceito de janela de tempo e a sua utilizagiio na simulagdo
dindmica de processo. Os fundamentos ali descritos sdo os mesmos que serdo utilizados
aqui no desenvolvimento de um modelo interno para o controlador baseado em redes
neurais. Convém lembrar que esta nfio é a Unica abordagem utilizada em simulagio
dindmica de processo por redes neurais. Outras abordagens como a utilizagdo de redes
recursivas ou outras formas de conseguir capturar a dindmica de processos a partir das
redes diretas também sdo utilizadas (Hunt ef o/ (1992) e Narendra ef al (1990)).
Preferimos aqui utilizar as redes diretas com o conceito de janela de tempo movel pela
sua simplicidade e pelos bons resultados descritos na literatura que foram obtidos com
esta para sistemas altamente ndo-lineares (Bath ef af (1990) e Fileti (1995)).

A primeira etapa na identificacdo de um processo € a definigdo das variaveis que
sejam relevantes para se conhecer o comportamento do mesmo e que sejam facilmente
medidas ou estimadas. A utilizagio das redes neurais nessa identificagfio, tem a vantagem
de se poder incluir os disturbios (ao invés de s varidveis manipuladas e de saidas, como
ocorre no modelo de convolugdo, descrito a seguir). Desta forma, pode-se passar um
volume maior de informacdes sobre o processo, de forma a se ter uma melhor predigdo.

As variaveis utilizadas aqui como entradas para a rede neural foram:

(1) Vazdo de alimentagdo de gas (Fi"); _
(2) Composigio de entrada do gas (P.p");
(3) Vazio de entrada do liquido (L™);

As variaveis de saida foram:

(1) Composi¢io de saida do gas,
(2} Composigdo de saida dos produtos,

Note que a composicdo de saida dos produtos ndo ¢ utilizada em nenhum
momento na etapa de controle. No entanto, quando alguma perturbagio na alimentagdo
da fase gas acontece, a composi¢io de topo do sistema demora um certo tempo morto
para responder. Desta forma, a composigio de saida nfo seria afetada, em um primeiro
instante, pela perturbagio na entrada de gas. A adi¢fio de uma das medidas de saida do
liguido methora pelo fato destas sentirem primeiro as variagdes na entrada do gas, dando
uma informag8o extra sobre o sisterna. A composigio de saida dos produtos foi utilizada
pelo fato desta ser facilmente mensuravel - para uma determinada composig¢io de amina -
atraves do pH da solugio (Dow Chemical, apud Bradley e Andre (1972)). Como esta se
utilizando um valor de saida do processo, esta foi utilizada como um valor de saida das
redes neurais.

Todas as variaveis citadas acima sdo medidas por métodos simples, exceto a
composigdo de componente absorvido na fase gas, que necessita de um método mais
sofisticado, como por exemplo, a utilizagio de um aparelho de infravermelho em linha.

Definidas as variaveis a serem passadas para o modelo, a proxima etapa € a
escolha do tamanho da janela de tempo para se conseguir uma boa descri¢io do
processo. Deve-se observar que quanto maior o tamanho da janela, maior sera o
historico de informagdes passadas para a rede neural. No entanto a medida que a janela
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de tempo aumenta, maior serd o numero de pesos da rede neural, 0 que aumenta o
tempo de treinamento de forma drastica. Por exemplo, se for utilizada uma janela de
tempo de tamanho » (# instantes passados e » instantes futuros), com nf varidveis de
entrada e ns variaveis de saida, o nimero de neurdnios na 1° e na ultima camada (ver
figura 2.3) sera, respectivamente, 2*ni*n+ns*n ¢ de ns*n. Assim, se a janela de tempo
tiver um tamanho 4, com um numero de neurdnios na camada intermediaria igual ao da
1* camada, teremos uma rede de configuragio (32,32,8), que possui um total de 1.280
pesos. Caso a janela de tempo fosse de tamanho 5, o numero total de pesos passaria para
2.000. Desta forma, deve-se utilizar a janela do menor tamanho possivel, sem que isto
comprometa 0s resultados.

A utilizagfio de janelas muito grandes também ndo implica em uma boa predigéo,
ja que a medida que se inclui um numero maior de dados passados para a rede, em
principio se faz necessario um niimero maior de neurdnios para que se consiga reter
essas informagdes. Assim, a rede pode aumentar de tal forma de proporgéo, que se torna
mais vidvel utilizar uma de menores proporgdes.

O grafico (5.1) mostra a utilizagio de uma RNA com janela de tempo na
predicio do préprio conjunto de dados utilizado no treinamento. Como podemos
observar, as duas curvas praticamente se sobrepdem. De fato, 0 maior erro de predi¢do
neste caso € de 5% do valor real. No entanto, a rede foi utilizada da mesma forma com
que foi treinada, ou seja, predizendo apenas os 3 instantes seguintes que a janela de
tempo desta permite prever.

Se a rede for utilizada para predizer 0 mesmo conjunto de dados, sendo que
agora de forma recursiva, obteremos os resultados do grafico 5.2. Neste, apenas os
primeiros dados de entrada foram utilizados para iniciar a predicdo e, a partir dai, os
dados passados como entrada foram os anteriormente preditos pela RNA. Ou seja, a
rede foi aqui utilizada da mesma forma como serda utilizada no modelo interno do
controlador.

O que se pode observar neste caso € que a predicfio é boa para uma faixa de
dados iniciais. A partir de um certo ponto, os erros acumulados tornam-se grandes
demais e os resultados obtidos sdo péssimos, oscilando entre 0 hmite maximo e o minimo
para o qual a rede foi treinada. Além disto, mesmo na regido em que os resultados sdo
melhores, o erro é visivelmente maior que no caso anterior.
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Grafico 5.1 - Predicio de uma RNA para o conjunto de dados com a qual foi
treinada; a predi¢@o ndo ¢ feita de forma recursiva,

Estes resultados, no entanto, ndo implicam que as RNA’s nfio sirvam para serem
utilizadas em sistemas de controle. O que ocorre aqui € que as variaveis de entrada
passadas para a rede estio variando ao longo do tempo. Quando utilizadas no sistema de
controles, estas varidveis irfo variar um numero de vezes bem inferior que os utilizados
no conjunto de dados (definido pelo horizonte de controle). Desta forma, o acimulo de
erros esperados deve ser bem menor que neste caso. No entanto, a analise aqui feita
serve para mostrar que um bom treinamento nfo implica em uma boa predigdo futura.

Como ja discutimos no capitulo 2, para redes de grandes dimensdes, o algoritmo
Backpropagation (GDR) ¢ muito mais indicado que o de Marquardt-l.evenvenberg. No
entanto, observou-se neste caso, que o treinamento de uma rede de menor porte
utilizando Marquardt-Levennberg dava melhores resultados que o de uma rede maior
utilizando o Backpropagation.

Desta forma, o treinamento da rede utilizada nos graficos 5.1 e 5.2 foi feito com
o algoritmo de Marquardt-Levenberg. A etapa de treinamento foi levada adiante até um
total de 800 iteragdes, apds o qual ndo se verificou uma redugiio significativa do erro na
fase de treinamento.
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Grafico 5.2 - Predi¢do de uma RNA para o conjunto de dados com a qual for
treinada: a predi¢do aqui € feita de forma recurstva.

O numero de neurdnios na camada intermediaria fo1 fixado em 10. Este nimero
foi adotado para que a rede ndo tivesse uma grande dimensfo. O nimero de neurdnios
na camada de entrada e de saida da rede fica, entfo atrelado ao tamanho da janela de
tempo. Testou-se os tamanhos de janelas de tempo descritos na tabela 5.1.

Tabela 5.1 - Janelas de tempos utilizadas e erros obtidos.

Tamanho da Maior erro Arquitetura da | Numero total de
janela de tempo percentual RNA pesos da RNA
2 7% (16,10,4) 200
3 5% (24,10,6) 300
4 10% (32,10,8) 400

Nio foram utilizadas janelas de tamanhos maiores pelo fato de se ter um aumento
muito grande do niimero total de pesos da rede. A janela de tamanho 4 j& implica num
aumento muito grande do tempo total de treinamento em relagdo as outras duas. E bom
lembrar que o algoritmo utilizado faz inversdes de matrizes cujas dimensdes sdo iguais

ao numero total de pesos. Assim, considerando-se que este é o passo mais lento no

método, a grosso modo podemos dizer que o tempo gasto para realizar 0 mesmo nimero
de iteragdes ¢ proporcional ac quadrado do numero de pesos.

Com base no que ja foi discutido, os resultados da tabela 5.1 indicam que a janela
de tamanho 2 nfo ¢ suficiente para reter a dindmica do sistema. Por outro lado, seria de
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se esperar que uma janela de tamanho 4 desse melhores resultados. No entanto, a medida
gue se aumenta o numero de neurdnios nas camadas de entrada e saida, mator tem que
ser, a priori, o nimero de neurdnios na camada intermediaria. Isto nfio foi tentando por
ja se ter obtido um bom resultado com a janela de tamanho 3.

2.00E-3 —
| |

]
= |
E. 1.60E-3 -
2
8 ——  Vyalor Real
e N ;i v Valor Predito (jan=2)
] SRS valor Predita jan=3) 5
‘@ ! e ator Predito (ans4)
ﬂ 1.20E-3 -
| |
- ‘} AT

esso parcia
¥

i ! R i
8.00E-4 | i A
i ~ L.
e s e st 424 : N Ty e
- B N . e *

Pr:

0.00 4,00 8.00 12.00 16.00 20.00
Tempo {min)

Grafico 5.3 - Predigio das RNA’s com diferentes janelas de tempo para predigio
de dados que ndo foram utilizados no treinamento.

Convém lembrar que o resultado da tabela 5.1 no implica em um resultado bom.
De fato, caso o resultado do grafico 5.1 fosse feito com as trés redes, ndo haveria uma
melhora significativa. Para verificar se o resultado obtido com alguma destas ¢ realmente
bom, estas devem ser testadas com dados que ndo foram utilizados no conjunto de
treinamento e de forma recursiva como sera utilizada no sistema de controle. Uma
comparagio deste tipo encontra-se no grafico 5.3. Neste podemos verificar que as redes
com janela de tamanho 2 e 4 apresentam um resultado muito ruim. Por outro lado, o
resultado obtido com uma janela de tempo de tamanho 3 foi muito bom.

O resuitado irregular obtido no grafico 5.3 pode parecer estranho a principio. No
entanto, deve-se observar que no processo de treinamento os ajustes sio feitos de forma
independente para cada um dos neurdnios de saida, ou seja, para cada um dos valores de
saida. Assim, cada neurdnio vai predizer um valor com um erro diferente do outro,
resultando em pontos que aparentemente niio tenham uma continuidade, embora
apresentem a mesma tendéncia de variagio. Quando erro menores sdo obtidos na etapa
de treinamento, a curva apresenta uma aparéncia mais suave (como podemos observar
pela curva da janela de tamanho 3 no grafico 5.3). No entanto, ainda assim persiste uma
certa descontinuidade. Para melhorar a predi¢do, durante a utilizagdo das redes como
modelo interno do controlador, as corre¢des utilizadas pelo controle preditivo (equagio
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5.6) devem ser feitas de forma independente para cada um dos neurdnios de saida da
rede.

Um outro problema em se utilizar as redes neurais como modelo do controlador ¢
que o numero de dados requeridos para se efetuar a etapa de treinamento desta (para que
se obtenha bons resultados na etapa de predigio) deve ser suficientemente grande.
Como, via de regra, quanto maior o numero de dados de entrada, maior o nimero de
neurdnios para se conseguir convergéncia na etapa de treinamento, o numero de
neurdnios na camada intermediaria também pode ser bastante grande. Além disto, se os
dados ndo cobrirem toda a faixa operacional, os resultados obtidos quando as condigdes
saltarem fora desta faixa serdo muito ruins, provavelmente piores do que os obtidos com
um modelo linear, j4 que nestes casos a rede simplesmente prediz um valor proximo ao
valor maximo ou minimo que foi utilizado no conjunto de treinamento.

Embora o grafico anterior mostre a existéncia de um desvio em relagfo ao valor
real, deve-se lembrar que o proprio controle preditivo ja supde que esta diferenga ira
existir e ja coloca uma correcfio para esta. E claro que, quanto maior a esta diferenga,
pior serd o resultado final de controle. A seguir apresentaremos as bases do modelo de
convolugdo e, ao final, mostraremos o mesmo grafico anterior utilizando o modelo linear
para comparar os desempenhos.

5.5 - O Modele de Convolugio

A premissa basica no desenvolvimento do modelo de convolugdo € que o
processo possa ser representado por um modelo linear. Assim, a partir de uma Unica
resposta do sistema a uma perturbagdo em degrau unitario, é possivel prever o
comportamento deste frente a outras perturbacdes, ja que estas serio simplesmente
combinagdo linear da primeira.

Esta consideragio torna o desenvolvimento deste modelo bastante simples, 0 que
justifica o grande nGmero de aplicagdes de controladores baseados no modelo de
convolucio (em especial, o DMC).

Suponha que a resposta de um dado sistema a uma perturbagio em degrau
unitario seja a mostrada na figura 5.3. Desta forma, a saida predita do sistema (§) para

uma perturbagdo na varidvel manipulada no instante inicial (Amo), € dada por:

¥, =a,4u,
V., = a,Au
Y2 42840 6.7
Y = ayAu,

onde N € o nimero de termos que deve ser utilizado para se conseguir reconstituir o
sinal original (horizonte do modelo). Em geral se utiliza N suficiente para que se tenha ay
correspondente a 95-99% do valor do estado estacionario.

Caso a perturbagfo acima ocorresse no instante 1At, ao invés do instante inicial, a
resposta do sistema acima para esta seria dada por:
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¥, = a,Au,

y. = a,Au

¥; 25t (5.8)
Vu =y, Au,

0 At 2At A 4At

Figura 5.3 - Determina¢fio dos coeficientes do modelo de convolugdo de um
sistema a partir da resposta deste a um degrau unitario.

Caso as duas perturbagdes (Amo € Am,) ocorressem no sistema, a resposta final
seria a superposi¢iio das duas anteriores, ou seja:

y, = 2,4u,
¥, =a,Au, +a,Au,

(5.9)

Y = ayAu, +a, Ay,
Generalizando a equagdo anterior para varias perturbagdes, e escrevendo-a de
uma forma mais compacta, temos:

N
Via :Zagﬂummi (5.10)
it

A expressdo anterior pode ser escrita de outra forma (conhecida como forma

discreta) a partir dos coeficientes h’s (figura 5.3):
hy=a; -a, (5.11)

Assim, expandindo o somatério da equagfo (5.10), e rearranjando os termos em
funcdo das varidveis manipuladas (e nio mais das suas diferengas), obtemos:

N
Vi = 20Uy, (5.12)
1=21

A mesma equac¢#o anterior, escrita para o instante “k”, fica:
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Vi :ihluk—i (5.13)
Subtragﬂi;do as equagdes (5.12) e (5.13}, obtemos:

Vi =¥ +ihiAUmwi (5.14)
A equagio acl:;na pode ser generalizada para um instante “k+j”;

Vioi = Vi + i hiAu,.,., (5.15)

A partir da equagdo de corre¢do dos erros (5.6), podemos rescrever a equagdo

anterior da seguinte forma:

N
yiﬂ = y;«»j_l +ZhiAukauj--i (5.16)

i=1

A equagiio anterior envolve agdes de controle passadas e futuras. Estas podem

ser separadas (o0 que ¢ interessante, para fins de controle). Mostraremos um outro
formato para a equagiio acima por inducdo. Assim, rescrevendo as equagdo (5.16) para

71,2 € 3, e observando que, por defini¢o, y; =y, obtemos:

N
Yin = Yy +hAu, +ZhiAuk~ri--i (5.17a)
i=2
N
Vier = Vi AU +h, A, +ZhiAuk+2—i (5.17b)
i3
N
Vier = Vi +hAu, + B Au, +hiAu, “*“ZhiAUk+3_i (5.17¢)

i=d
Os somatOrios na expressdo acima s envolvem termos de agdes de controle

passadas. Podemos entdo definir uma nova variavel, cujo valor é conhecido:

forma:

N
Sn = ZhiAukﬂ}ﬂ (518)
i=n+1

A partir desta definigdo, podemos rescrever as equacdes (5.17a-c) da seguinte
Vi =¥ +hAu, +8, (5.19a)
Yir = Yia T AU, +hAu, +5, (5.19b)
Yies = Yo T AU, +hoAu, | +hAu, +S, (5.19¢)
Substituindo a equagio (5.19a) em (5.19b) ¢ esta ultima em (5.19¢), obtemos:

Vi =¥y AU, +8 (5.20a)
y;«—z = yk + hlAuku +(h! +h2)Auk +S1 +Sz (SZOb)

Yis =¥ thAu, +(h, +h)Au,  +(h, +h, +h))Au, +8, +8§, +8S, (5.20¢c)
Neste ponto, por indugio, a generalizagdo das equagBes acima para qualquer

instante ¢ direta. Para fins de simplificagdo, pode-se ainda fazer as seguintes
substitui¢des:

P =Y, (521)

2= h, (5.22)
=1
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onde a equagdo (5.22) vem das defini¢des utilizadas no desenvolvimento do modelo de
convolugio (figura 5.2).

Rescrevendo as equacgdes (5.20a-c), obtemos:

Vi = Yi AU, +P, (5.23a})
Yz = Vi t2,4u, +a,Au, +P, (5.23b)
Vi =Y Fa,Au, +a,4u,  +aAu + P, (5.23¢)

Ou, de uma forma generalizada:

}
y;ﬂ =¥k +ZaiAuk0-Jw} +PJ (524)

i=1

A equagdo anterior permite calcular o valor predito cornigido a qualquer instante
“k+j” para um sistema SISO. Deve-se observar que na fungio objetivo de controle, dada
pela equaco (5.4), “y” deve variar de 1 a R, o horizonte de predigio. No entanto, para
instante posteriores ao horizonte de controle (j>1.-1), a variavel manipulada é mantida
constante, ou seja, Au=0.

Embora o modelo de convolugio anterior tenha sido desenvolvido para um
sistema SISO, a generalizagdo deste para sistemas MISQ (varias entradas e uma Unica
saida) ou MIMO (varias entradas e varias saidas) é direta. Embora o sistema aqui
utilizado seja SISO, o modelo pode ser utilizado de forma a incorporar também alguns
variaveis de distirbios do processo, da mesma forma como foi feito com o modelo por
redes neurais. Isto s6 € possivel por ndo estar se utilizando a solugdo analitica do
problema de controle, e sim fazendo a otimizagdo a cada tempo de amostragem. Caso
fosse utilizado o DMC, por exemplo, o modelo de convolug@io apenas poderia incluir as
variaveis manipuladas e controladas. Neste caso, no entanto, ndo se observou vantagem
em se utilizar o modelo MISO, como podemos observar pelo grafico 5.4. Concluimos
entdo que a interagdo entre as varidveis que causam modificagio no processo € muito
ndo linear. Assim, preferiu-se utilizar o modelo na sua forma SISO, que reduz bastante o
volume de calcuio,

Para calcular a saida do sistema MISO, bastar utilizar a superposi¢do das saidas
devida a cada uma das variaveis passadas como entradas do modelo.

A equagdo (5.24), juntamente com a defini¢do de P; e de S;, constituem o modelo
de convolugdio e permitem prever, a partir de um Onica resposta do sistema a uma
perturbagdo degrau unitario (dada pelos coeficientes g;), o comportamento do sistema a
qualquer instante.
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Grafico 5.4 - Predicdo do modelo de convolugio na forma SISO e MISO.

Perturbages unitarias podem ser dificeis de se obter em determinados sistemas,
de forma que uma perturbagdo de qualquer magnitude pode ser utilizada, desde que os
coeficientes sejam devidamente corrigidos. Deve-se observar que, pelo fato deste modelo
ser linear, a escolha da perturbagdo deve ser feita em torno de um ponto intermediario da
condigio em que se vai operar.

3.6 - Resultados

Todos os resultados mostrados a seguir foram obtidos a partir da utilizagdo de
um dos modelos descritos anteriormente juntamente com uma sub-rotina de otimizagio.
Para problemas de controle MIMO de grande porte, a escolha de um método de
otimizagdo que se adeque ao problema ¢ essencial para que se tenha um minimo de
esforgo computacional, ja que o tempo de processamento pode ser um ponto limitante na
utilizagdo do controle preditivo. Neste caso, como o sistema em estudo ¢ SISO, o tempo
computacional fol pequeno (em torno de 2 seg. para o sistema de controle com os
parametros ajustados, resultado obtido em computador PC Pentium 100MHz, com
16Mb de memoria RAM). Desta forma, utilizamos para ambos os modelos internos do
controlador, o método SQP (programagio quadratica sucessiva), que resolve problemas
de otimizagdo de fungBes ndo-lineares sujeitas a restrigdes, embora o problema de
controle com o modelo de convolugio pudesse ser resolvido por um método QP
{programac¢do quadratica), ja que este modelo ¢ linear. A sub-rotina utilizada for a
EO04UCF da NAG (1991).
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A comparagio entre os resultados foi feita inicialmente com base no critério da
integral do erro absoluto (IEA), expresso por:

IEA = T|e(t)[dt (5.25)

onde e(t) € a diferenca entre o valor desejado (“sef point”) e a saida do processo. Este
critério foi escolhido por ser o mais amplamente utilizado na literatura. Embora o IEA
ndo dé informagGes sobre algumas caracteristicas importantes (como oscilagfes e sobre-
elevagiio), este serve como base para a sele¢do inicial de um conjunto de pardmetros que
confiram melhores resultados. Logo ap0s, mostraremos os graficos das saidas do
processo, de forma a complementar a informagio ndo coberta por este critério.

Os pardmetros aqui utilizados na sintonia do controlador foram: o horizonte de
controle (L), o horizonte de predigdo (R) e os pesos para a penalizacio de agOes de
controle bruscas (w;), que aqui consideraremos todos iguais (f). Preferimos utilizar estas
penalizacBes em lugar de adicionar diretamente restricbes ao problema de otimizagio
pelo fato das ultimas terem um valor fixo, que independe da magnitude das perturbagbes
que ocorrem no sistema. J4 as penalizacdes pressupdem um compromisso entre a
minimizagdo do erro e uma agio de controle ndo muito brusca.

Seborg er al (1989) sugere que estes pardmetros sejam suficientes para se
conseguir uma boa sintonia do controlador, ndo sendo necessario incluir o tempo de
amostragem como mais um pardmetro. Por este motivo, utilizamos este constante
(At=0,5min) em todos os casos. Este valor € pequeno o suﬁc;ente para que se consiga
descrever as caracteristicas basicas do processo.

O filtro de 1* ordem utilizado na determinagdo da trajetdria desejada (equacdo
(5.5)) ndo foi aqui incluido, ja que este visa evitar a¢des de controle bruscas, fungio que
ja € desempenhada pelas penaliza¢des acima citadas. Além disto, nem todos os autores o
inclui na definicdo do problema de controle.

Procurou-se reduzir o nimero de pardmetros necessarios para a sintonia tanto
pelo fato dos aqui escolhidos serem os mais utilizados nos estudos existentes na
literatura, como pelo fato de se ter uma quantidade muito grande de opgdes possiveis
com todos estes, 0 que tornaria a visualiza¢do do efeito de cada um sobre os sistema de
controle muito dificil.

No caso do modelo de convolug3o ainda € necessario definir mais um pardmetro:
o horizonte do modelo (N), ja discutido anteriormente. Adotou-se aqui N=25, que
corresponde a um tempo onde 99% do valor de saida no estado estacionario ja foi
alcancado. Vale lembrar que o horizonte de predi¢do (R) ndo pode ser superior ao
horizonte do modelo.

A seguir discutiremos sobre a sintonia do controlador para ambos os modelos
aqui utilizados.

3.6.1 - Sintonia do Controle Preditivo com Modelo de Convolugfio

Os dados mostrados a seguir foram gerados a partir de uma perturbagio em
degrau de +10% na composigio de CO; do gas alimentado a coluna.
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Via de regra, com ja discutimos anteriormente, valores altos do horizonte de
predicdo e baixos do horizonte de controle torna o sistema de controle mais robusto.
Esta regra foi seguida nos resultados obtidos para o modelo de convolugdo. Os graficos
5.5, 5.6 € 5.7 a seguir mostram que os methores resultados sdio sempre obtidos com L=1.

Por outro os maiores valores do horizonte de controle sempre resultaram em um [EA
mais baixo.
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Grafico 5.5 - Valores de IEA obtidos com o modelo de convolugio para =200,
variando os valores de L e R.
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Gréfico 5.7 - Valores de [EA obtidos com o modelo de convolugio para f=1.000,
variando os valores de L. e R.

J& o pardmetro de amortizagdo do controle (f) ndo apresenta nenhuma regra
heuristica para a sua determinagdo. Pode-se observar que os maiores valores causam 0s
piores resultados. Além disto, para valores muito grandes de f, o sistema de controle fica
mais insensivel a variagdes no horizonte de controle do sistema. Neste caso, no entanto,
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a simples analise a partir do IEA n3o implica em uma melhora real, ja que valores muito
baixos de f podem implicar em uma excessiva oscilagdo na resposta do sistema, o que
pode ser indesejavel em alguns casos.

No grafico 5.8 podemos observar um curioso comportamento do sistema para
J=10. Ao contrario do que ocorreu nos resultados anteriores, ha um aumento da IEA a
medida que se aumenta o horizonte de predi¢do.

Quando ha amortizagdo muito grande, as agdes de controle tendem a ser mais
suaves do que o necessario. Assim, a medida que se aumenta o horizonte de predigio, o
namero de pontos em que o erro deve ser minimizado aumenta, crescendo também a
importancia relativa deste termo na fungiio objetivo definida pela equagdo (5.4). Esta
tendéncia de uma maior variagdo do IEA com o horizonte de prediciio pode ser
observado pelos graficos 5.5 a 5.7. No entanto, quando a amortizagdo torna-se pequena,
o horizonte de controle passa a atuar de forma contraria, pois agora o otimizador esta
predizendo a¢Bes bruscas demais para o sistema. Assim, a utilizagdo de um horizonte
maior tende a amortizar as a¢des mais do que o necessario (ja que o modelo apresenta
imprecisdes), aumentando o IEA. Neste caso, horizontes de tempo muito pequenos
podem causar oscilagSes, pois ndo havera nada amortizando as agdes de controle. O
grafico 5.9 ilustra bem isso. Simulagdes feitas com R<7, mostraram que as oscilagdes
tornam-se excessivamente grande, chegando a causar instabilidade.

O grafico 5.9 mostra que para L=1, no ha uma grande diferenca nas repostas do
sistema para /=0, /=100 e /=200. No entanto ha uma pequena melhora, tanto em termos
da sobre-elevagio do sistema, como para o IEA, nos casos em que /~0. Como a resposta
para R=7 teve uma certa tendéncia a ser mais oscilatoria, preferimos utilizar R=]3.
Assim, consideraremos que o conjunto de pardmetros que confere melhores resultados
para o0 modelo de convolugdio é f=0, L=1, R=13. Deve-se observar que este conjunto
apresenta por um lado uma amortizagdo pequena, o que lhe permite tomar agbes de
controle mais bruscas, e por outro lado, um pequeno horizonte de controle, que restringe
as agOes de controle, ja que o otimizador ndo pode corrigir uma agdo brusca a partir das
disponiveis nos casos em que L>1.
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Grafico 5.8 - Valores de IEA obtidos com o modelo de convolugiio para /~0 ¢

=100, variando-se R.
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5.6.2 - Sintonia do Controle Preditive com Modelo baseado em RNA

O modelo preditivo com modelo baseado em redes neurais mostrou um
comportamento semelthante ao de convolugdo quanto a sintonia dos pardmetros. A
mesma tendéncia observadas nos graficos 5.6 e 5.7 podem ser observadas nos
equivalentes 5.11 e 5.12. No entanto, este se mostrou um pouco mais sensivel ao
pardmetro de amortizagdo, pois o aumento do IEA com o horizonte de controle ocorre
j& para f=200, embora somente para valores maiores de L {como mostra o grafico 5.10).
Novamente os menores valores de IEA foram obtidos com f=0, como mostra o
grafico (5.13)
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Grafico 5.10 - Valores de [EA obtidos com o modelo baseado em RNA’s para
/=200, variando-se R e L.

O grafico 5.14 mostra o resultado de simulagdes utilizando diferentes fatores de
amortizagio. Podemos observar que quando valores menores sdo utilizados, as
oscilagdes sdo grandes. No entanto, ndo ha um ganho significativo com relagio a sobre-
elevacio do sistema, sendo que os picos de concentragio estdo muito proximos uns dos
outros. Desta forma, preferimos utilizar aqui /=200, L=1 e R=19, por estar numa faixa
intermediaria em relagiio as outras duas curvas.
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5.7 - Comparacio entre os resultados obtidos com modelo baseado em RNA
¢ com 0 modelo de Convoluc¢io

Plotando os resultados obtidos com ambos os sistemas de controle para uma
perturbagdo em degrau de +10% na composicdo de entrada do gas, obtemos o grafico
5.15. Neste, podemos observar que a sobre-elevagio do controlador utilizando o modelo
de RNA’s foi cerca de 70% da obtida com a utilizagio do modelo de convolugéo.
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Grafico 5.15 - Resposta do sistema para uma perturbagio em degrau de +10% na
composi¢io de entrada do gas.

O resultado anterior parece realmente decepcionante, ja que a diferenca de
precis@io entre a predi¢do dos dois modelos € muito grande (como vimos nas segdes
anteriores). No entanto, deve-se lembrar que, como foi discutido no capitulo anterior, a
resposta da coluna a variagdes na fase liquida ¢ bem mais lenta que a resposta a
variacOes na fase gas. Isto faz com que o sistema tenha uma inércia grande e, desta
forma, as variagOes na fase liquida somente sdo sentidas algum tempo depois.
Concluimos entdo que a resposta de um processo deste tipo, quando perturbado, sempre
ird apresentar uma certa sobre-elevagio.

A seguir apresentamos mais alguns graficos que mostram o comportamento do
sistema frente a perturbacdes tanto na alimentagio de gas como na composi¢io deste.



Capitulo 5 - Controle Preditivo 93

1.00E-3 — — )
]
3.00E-4 w—i;
‘ - — Maodeio de Convolugée
‘ : ~mee Models baseado em RNA i
| o
8.00E-4 —i !5
'f ¥
i

I—u.k”,,-wwé I mwmﬁ o T 44 e e e
7.00E-4 — V4 I f
j

6.00E-4 — \ / /
i

Pressao parcial de gas carbbnico no topo (bar)

5.00E-4 |

0.00 10.00 20.00 30.00 40.00 50.00
Tempo (min}

Grafico 5.16 - Resposta do sistema para duas perturbagdes em degrau na
composicio de entrada do gas: +15% em t=6min e -15% em t=24min.
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CONCLUSOES E SUGESTOES

A presenca da reagdo quimica na transferéncia de massa gera algumas
dificuldades numéricas que tornam o estudo deste fendmeno bastante complicado. Ao
longo dos anos, os trabalhos que surgiram nesta area se dedicaram em sua maioria a
obtengdo de solugdes analiticas para os calculos de fluxos de transferéncia de massa.
Entretanto, com o aumento da capacidade de processamento dos computadores e o
aparecimento de novas técnicas numeéricas (notadamente o meétodo da colocagio
ortogonal), o problema pdde ser tratado de novas formas,

A discretizagdo das equagdes originarias dos balangos de massa, tanto no filme de
transferéncia de massa, como ao longo da coluna de absor¢do, através do método da
colocagfio ortogonal em elementos finitos, mostrou ser uma forma muito mais adequada
de se tratar o problema de célculo de perfis no estado estacionario. As principais
vantagens em se resolver o problema desta forma estd no tratamento rigoroso que se
pode utilizar (permitindo a inclusdo de varios efeitos que ocorrem na transferéncia de
massa) associado a uma redugiio do conjunto de equagdes ndo-lineares resultante, 0 que
implica em um esfor¢o computacional menor. Além disto, a solugio assim obtida é valida
para qualquer regime cinético.

Entretanto, a extensdo da metodologia acima ao estudo do comportamento
transiente de colunas recheadas, ndo ¢ valida. O principal problema aqui esta no fato do
sistema ser distribuido, de forma que as perturbagdes que sfo introduzidas nas
alimentacdes da coluna se propagam a uma velocidade finita ao longo desta. Isto gera
uma descontinuidade dos perfis ao longo da coluna. Desta forma, método numéricos
como colocagio ortogonal ou diferencgas finitas (que supSem que uma fungio continua é
passada como condi¢gdo de contorno) ndo se aplicam a este caso. O método das
diferencas finitas amortizam essas descontinuidades, enquanto que o método da
colocagdo ortogonal sofre de problemas de oscilagdes na resposta.

O método das caracteristicas consegue manusear descontinuidades ao longo do
perfil, o que o torna indicado para a resolugiio deste caso. No entanto, o grande nimero
de vezes em que este necessita calcular os fluxos de transferéncia torna invidvel a sua
utilizagdo juntamente com a resolugo numérica das equagdes de transferéncia de massa.
Para contornar este problema, as redes neurais artificiais foram utilizadas com bastante
sucesso na predi¢do dos fluxos de transferéncia de massa. O modelo hibrido neural, que
utiliza as redes juntamente com equagdes fenomenologicas do processo, mostrou ser
capaz de tratar as caracteristicas da absor¢io com rea¢do quimica em colunas recheadas
de forma rigorosa. Estas caracteristicas mostraram ser muito importantes quando
colunas de escala industrial s3o simuladas. De fato, alguns resultados aqui mostrados,
como a resposta do sistema a perturbagdes simultineas, nio poderiam ser obtidos caso
um modelo simplificado fosse utilizado.

Os resultados de simulagio assim obtidos mostraram que colunas recheadas
apresentam alguns fatores que tornam o desenvolvimento de um sistema de controle
dificil. Dentre estes, os mais importantes sdo o atraso na resposta da composigdo de topo
a variagdes na alimentagdo de liquido e a alta ndo-linearidade do sistema devido a
presenca da rea¢fo quimica.

Dentre as técnicas de controle utilizadas em processos quimicos, o controle
preditivo com modelo interno é o que melhor consegue manusear as dificuldades acima
citadas (Bequette, 1991). Dentre os modelos mais utilizados, destacam-se o baseado em
Redes Neurais Artificiais ¢ o de Convolugdo. Ambos foram aqui testados.
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0 modelo baseado em Redes Neurais Artificiais mostrou excelentes resultados,
quando devidamente escolhida a arquitetura da rede. No entanto, o volume de dados do
processo que necessitam ser conhecidos e o grande tempo de treinamento tornam este
tipo de abordagem mais dificil de ser implementada do que o modelo de Convolugdo.
Quando a RNA ¢ utilizada para prever um valor que esteja fora do conjunto de dados
para o qual esta foi treinada, o resultado ¢ muito pior do que o que seria obtido caso
fosse utilizado um modelo linear. Desta forma, o controle baseado em RNA sé da bons
resultados quando aplicados a processo que tenham um certo historico € que no possa
sair muito fora destas condigSes.

Ja os resultados de predigdo obtidos com o modelo de convolugio ndo foram
bons. Este quando utilizado para predizer a saida a partir de duas perturbagdes
simultdneas, apresentou uma resposta muito ruim.

Apesar disto, os resultados de controle obtidos ndo apresentaram uma diferenga
significativa (quando comparados com resultados da literatura). Isto se deve em parte ao
modelo preditivo em si, que ¢ bastante robusto independentemente do modelo, e de
caracteristicas do processo, que ndo permitem uma agdo muito eficiente por parte do
controlador. Para exemplificar: caso ocorra um aumento na concentragdo do gas de
alimenta¢fio, o controlador toma imediatamente uma ag¢do de controle. No entanto, esta
agdo so vai ter um efeito sobre a composi¢io de topo alguns instantes apos a variagio na
composi¢do ja ter chegado ao topo.

Desta forma, conclui-se que, independente do modelo interno do controlador,
sempre havera um aumento de concentragio na saida devida as caracteristicas do
processo. Como o tempo de resposta do sistema € grande, o controle preditivo
consegue, através de sucessivas corregdes, obter uma boa resposta, quando € utilizado o
modelo de convolugio.

E importante lembrar que para sistemas onde o pico de concentragiio ndo possa
ser muito grande, o controle preditivo com modelo baseado RNA’s torna-se uma melhor
op¢io que o controle linear. Caso isto ndo ocorra, 0 modelo de Convolugio (para este
caso) é mais indicado, tanto pela sua simplicidade de utilizagdo, como pelo pequeno
volume de informag3o que este necessita em relagio a outros modelos.

Toda a metodologia aqui descrita na parte de simulagio foi feita considerando-se
o sistema isotérmico. Esta é uma consideracdo aceitavel caso as concentragdes de
entrada do gas e da solugio liquida ndo sejam muito altas, caso contrario, o balango de
calor deve ser incluido no sistema. Um grande problema de se incluir os balangos de
calor na modelagem ¢ a grande quantidade de dados fisico-quimicos que precisa ser
calculada ou estimada. Dentre outras coisas, podemos citar os coeficientes de pelicula,
que se necessita saber para estimar a troca de calor entre gas-liquido e liquido-sélido
(recheio). As linhas gerais para o desenvolvimento de balangos de calor de uma forma
rigorosa sdo dadas por Treybal (1969) e Feintuch (1978).

Embora o sistema aqui considerado no controle foi SISO, a temperatura de
entrada das correntes pode ser incluida como um variavel de entrada do sistema, ja que a
absorciio com reagdo quimica é bastante influenciada pela temperatura. Assim, a inclusfo
de trocadores de calor na malha de controle da absorvedora pode ser uma alternativa
para melhorar o desempenho da malha de controle, principalmente através da redugdo da
temperatura da fase gas, tendo em vista o menor tempo de resposta do sistema a
perturbagdes nesta.
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APENDICE A - APLICACAQ DA COLOCACAO ORTOGONAL EM
ELEMENTOS FINITOS NA RESOLUCAOQ DAS EQUACOES DA
TEORIA DO FILME.
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Desenvolvimento do sistema de equacdes.

O primeiro passo para a aplicacdo da colocagdo ortogonal € a adimensionalizagio
da varidvel independente. Assim, na equac@io (3.6a), temos que a variavel x pode ser
adimensionalizada da seguinte forma:
K" (A-1)
Yy
No entanto, quando queremos aplicar colocagio ortogonal em elementos finitos,
esta adimensionalizagdo tem de ser feita no elemento, conforme a equagio {2.34). Desta
forma, definimos os “NE+1" nds (x;, X5, ..., Xz, Xz )» QUE s30 08 pontos extremos
dos elementos a serem utilizados, de forma que temos um total de NE elementos.
Definimos entdo uma nova variavel (u;) que ira variar entre 0 e 1 dentro do elemento “T”:
. I
b =l =X R (A-2)
X =% Ax,
A vpartir das equagdes (A-1) ¢ (A-2), podemos escrever, para a variavel
independente, a seguinte expressdo:

X =y, X; +u,y, AX; (A-3)
Desta forma, a equagio (3.6a) pode ser reescrita da seguinte forma:

D, &°C
‘“—2"&'—* ZA“aAfZO (A-4)
v, Ax, 4y

onde o sobrescrito “I” indica que a varidvel esta sendo aplicada no dominio do elemento
E(.i”.

Aplicando colocagdo em elementos finitos 3 equacdo (A-4) (de acordo com a
equacao (2 32a)) obtemos:

BC = A-5
YLAXZ ~a,r= (A-5)

onde ND ¢ o numero total de pontos de colocago, ou seja, o nimero de pontos internos
(N) mais os dois pontos extremos.
ND=N+2 (A-6)
Deve-se ressaltar que a taxa de reagiio “r” na expressdio acima € dependente das
concentragGes nos pontos de colocagdo, ou seja, r = f(C,;,C,,,Cly,). Preferimos aqui

trata-la de forma implicita, j& que podemos ter diversas formas para a taxa de reagdo. Os
valores da concentragio de reagentes e de produtos, necessarios ao célculo da taxa de
rea¢do, podem ser obtidos a partir da concentragdo do componente absorvido, conforme

ja discutimos no capitulo 3. As equagdes (3.10) e (3.11) podem ser reescritas da seguinte
forma;

t aRk D aRk N!\l =0 * "
CRk,; :::CRkb *"%DA (C;k._; 'CAb)—'a_”" D . YL(I””X; ”"”ux.jAX;) (A-7)
A Ry A Ry
! a’P D aP NA’ =0 *
C?k,; =Cp +"MLML(C§AI(J _CAb)+__k———_y_—y (1 X - ul‘jAXl) (A-8)
a, Dy a, Dy

onde uy; € o ponto de colocagdo dentro do elemento “I” (o qual € calculado pelas sub-
rotinas de colocagio).
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A equagio (A-5) ¢é valida para os pontos internos de colocagio, ou seja, para
i=2,.,N+1. Como temos uma equagido diferencial de segunda ordem, devemos
aplicar nos dois pontos extremos as condi¢des de contorno da equagio. No entanto,
originalmente as nossas condicdes de contorno foram aplicadas apenas nos pontos
extremos do filme de transferéncia de massa. Assim, temos de utilizar outras condi¢Ges
de contorno nos pontos extremos de cada elemento. Estas condi¢Oes sdo dadas pela de
igualdade de fluxo e de concentragdes entre os elementos,

A condigdo de igualdade de concentraco ¢ direta, ja que cada no corresponde ao
uftimo ponto de um elemento e ao primeiro ponto do elemento posterior. A condigdo de
igualdade de fluxo entre os elementos também pode ser vista como a condi¢io de
continuidade da fungio. Desta forma, sendo y, um ponto de nd entre os elementos “I”e
“I+1”, a condigdo de igualdade de fluxo pode ser escrita como:

aZ, -_D a,
A ey . A X e

Substituindo as equagdes (A-1) e (A-2) e aplicando colocagio de forma semelhante a
que ja foi utilizada a equagio anterior, obtemos:
! NDA ¢l o=t NDA cl A-10

X’;:; NBiv AL T X;“Z 14~ A (A-10)
A equagio (A-10) é valida, obviamente, para 1 = 1,Ne—1.

A outra condigio de contorno, a de igualdade de concentragGes, € simplesmente:

Cixo =Ci, (A-11)
a qual também é valida para | = LNe~ 1.

As condigdes de contorno citadas até aqui sio apenas aquelas “criadas” entre os
elementos para permitir a resolugio do sistema por colocagdo ortogonal em elementos
finitos. Além destas, temos as condi¢Ses de contorno originais do problema que sio: o
equilibrio na interface (expresso pela lei de Henry), a igualdade de fluxo na interface (ou
seja, ndo ha acimulo nesta) e a igualdade de concentragio entre o (ltimo ponto do filme
e a concentra¢do no seio da solucdo. As equagBes que expressdo estas condigdes ja
foram discutidas no capitulo 3 {equacgdes (3.7a), (3.8), (3.9) e (3.12)). Estas podem ser
reescritas da seguinte forma;

-D

(A-9)

1+1 1=l

P, =HC,, {A-12)
D WD ‘
A
ko(Py, —Py) =~ S Ax, EAUCA,i (A-13)
Chaw = Cay (A-14)

A constante de Henry deve ser corrigida devido a presenca de eletrolitos, quando
houver formac@io destes na reagio. Como a lei de Henry é valida na interface, a
concentragdo de produto utilizada na corregdo deve ser C;k’l, ou seja, a concentracio na

interface. A expressdo utilizada nesta corre¢io € a sugerida por Danckwerts (1966),
equagdo (3.13).
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Resolu¢io do sistema de equacdes.

A resolugiio simultinea das equacdes (A-5), (A-7) e (A-8), juntamente com as
condi¢Oes de contorno (A-10), (A-11), (A-12), (A-13) e (A-14) e a equagdo (3.13),
permite encontrar os perfis a0 longo do filme liquido e gasoso.

O sistema ¢ altamente ndo-linear devido a presenca da taxa de rea¢do quimica na
equacdo (A-5). Utilizamos, na resolugdo deste, a sub-rotina COSPCF da biblioteca
matematica da NAG (1991), a qual é baseada no método hibride de Powell, que
apresenta uma melthor convergéncia quando a estimativa inicial esta distante da soluggo.
O método de Newton-Raphson também foi testado, mas observou-se que, nas condigdes
em que o fluxo de transferéncia de massa era muito alto, este algoritimo nfio convergia.
Além disto, o tempo gasto pela sub-rotina da NAG foi inferior ao gasto pelo método de
Newton-Raphson, nos casos em que este ultimo convergiu. Os indices I e II nas
equagdes (9) a (12) indicam que estas somente sdo validas ao longo das caracteristicas
(7) e (8), respectivamente, ou seja, 0 tempo e a posigdo das grandezas obtidas na
integragio das equacdes (9) a (12) estdo relacionados pelas equagdes (7) e (8). Desta
forma, acompanha-se todas as variagdes que ocorrem em um elemento de fluido que
surge na base até o momento em que ele chega ao topo da coluna. As descontinuidades
ndo representam nenhum problema & solugdo das equagBes por este método, justamente
porque se acompanhar cada elemento isoladamente.

E importante ressaltar que, dado o grande nimero de somatérios que aparecem
no sistema, o calculo do jacobiano do sistema de forma numérica envolveria um calculo
muito intenso. Desta forma a resolugio do sistema de equagdes acima foi resolvido
utilizando jacobiano analitico.

A partir dos perfis de concentragio, podemos calcular os fluxos a partir das
equagdes (3.12) a (3.15), que podem ser reescritas, para o caso da colocagiio ortogonal
em elementos finitos, da seguinte forma:

N =—-2 3l (A-15)
y=e y.Ax o
NA! = D NZD:A\TD'CES (A-16)
o yoAX, T o
DR - NE
= - A-17
NRk iy:yn yLAXl ;A}\I@.ICRK,] ( 1 )
= - %A Cy (A-18)
B lyen y A%, 05 AT

As equagdes acima sdo resolvidas pela subrotina FILME, escrita em fortran 77.
Esta encontram-se em anexo juntamente com a listagem dos programas utilizados neste
trabalho.



APENDICE B - LISTAGEM DO PROGRAMA “EST.FOR”, QUE CALCULA OS
FLUXOS E CONCENTRACOES DE UMA COLUNA DE ABSORCAO COM
REACAO QUIMICA NO ESTADO ESTACIONARIO.
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LR AR AR S AR R R R R R S R R R R R R

* Este programa calcula o cionario de uma coluna de *
* absorgic com uma dn! cHc guimlca. *
N Utiliza colocacao artogonal sm slementes finitos para resolver *
* o8 balancos na faze gaz & ligulds, bem come os balancoa no *
* filme de transferencia de massa. *
* A estimativa inicial dos perfis ao londge da coluna & felta por *
* conjunte simplificade ds squ £ *
LR e RS R AR R R R o R E U e i O B O R S S g S R o I e e e

implicit real*8{a~h,o-z}

real*® nmil,mig,molhs

character*lZ arg,nomns

parameter {(ncl=3d,nel=11l,nfl=20,nre=2,nov=60]

dimensicon ari{nre),drinre),c3incl,nel,nfl},cr(nel,n2l,nfl,nre},
kepnel,nel, nll,nrel, 2rinrel  apince),difpinre}, frinel,ncll,
ipabinel,ncl),vlinel,nel),cabinel,ncl),crbinel,nel, nre),
tepbrinel,nel,nrel,densrcince ), denspinre) purinre) , pmpinrel,
torbininre),cpbininre), crbout {nres , opbout {nre) ,crbourl{nre),
&cpboutl (nrel,pabl{nel,nel), frlin=l,ncl),vlilinel,ncl),
&cabl {nel,ncly,crblinel, nel,nre),cpblinel, nel, nrel,

kaux (3*nov, 6*nov), fluxo{ncl,nfl}, fluxel incli,nfl),

gdfluxe {nel,ncl,nfl}

c¥*¥%  Colocacao Ortogenal
dimension difl(ncl),dif2(ncl),difZ{nel),roeti{incl),vectinal]j,
&ni(ncl),alf{ncll,betincl),sinfl,nfli, binfl,nfl),ax(nely,
satincl, ncli,xgincl),xinfl), xqt inell,dxt(nel), x5 {inal}
c¥*%  Yariavels utilizadas psla subrotina da nag

parameter (ndadl=16§,ldfjac=ndadl)

dimension fiaclldfiac,ndadl}, fvecindadl), xvindadl)
external x02aif

commoenr fhlocol/ b, dx

common /blocola/ ar,ap,aa,dr,difp

common fhloce?/ nd,nrp, np

common /kleco?/ ca,cr,op

common /blocola/er, =3

common /bleocod/ ne

commen /blocad/ a,x,xg

cormmon /blocos/ ok

common /difus/ da,dg

common /const/ temp,

common /gastor/ pt

common /gastorl/ ndt

common /gastorsd/ net

common Jproptor/ av,rol,mil,areas

common /propliq/ sigmac, sigma,d

common /proprec/ dp,epslon

common /propper/ densa,dansc,dsnsp, pma, pne, pop

common /flutor/ ft,vl

common /conhct/ pab,.cab,crb,opb

common /propgas/ mig

common /propgasa/ rog

commen /pes/ 1,j,nli

common /sclubilidade/ ho

common /entrada/ fin,pabin,vlin,cabin,crbin, cpbin

common /torre/ ht,at,dxt

common /Eluxe/ fluxo

common /deriv/ dfluzc

data pi/3.1415%/

C#**

c*¥x  Entrada de dados atraves de arguivo

C\k**

c***  Propriedades fisicas e condico
opanfunit=10, file="dadodin.dat
reac{l0,*) d,z
read{iQ,*} av,sigma,sigmac,spslon
reacd{10,*) dp,diam,ht
read{l10,*} temp,pt
read{10,*} fin,pabin
read{10,*} vlin
read{1C,*} densa,pma,cabin
read{l0,*) nr
read{10,*) {densr{i),pmrc({i],crbin(i},dr{i},i=1,nr)}
read(10,*} np
read (10, %) (densp{i),pmp(i},cpbin{i},i=l,np}
read{10,*) r,ck
read{10,*} aa,ea,da,dg
read{10,*} (ari{i},er{i},i=l,no}
read{l0,*} {ap{i},i=1,np}
read{10,*) ho,rol,rog,mig,mil
close (10)
do i=1,np

es de contorno
', eratus="old?)
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Aifpiij=dr(l;

enddo
cE**  Dados p/ confi 2 el2mentos na
open{unit=11,
do t=1,2
raad(1l,*) ni(il, =l f(i),kat{i]
enddo

ndt=ni (1342

nd=ni{Zzj+2

read{ll, *} ns
npontos=(ne~1)*ind=-1}+nd
read(ll,*) {(xg(l), l=Z,ne]
read(l1l,*} net

npt={net-11% (ndt-1}+ndc
read (31l,*%) (xgti(l), 1=2,n=st}
read(li,*) h

close(ll)

C*‘&'ﬁ'
c**¥  Calceule das matrizes ¢ pontos de colocacac ortogonal
LA
do k=1,2

alfa=alf{k}

betashet (k)

n=nilk)

nt=ni{k)+2

c¥¥*  Caleulo dos peontos de colocacac
call Jeebiinci,n,l,1,2lfa,beta,difl,dif2,dif2, root)
gote (1,21, k
i continue
nopec=1
do J=1,nt
xo{i=roct{j!}
endde
goto 2
2 cont inus
nopc=2
do J=1l,nt
X{}i=roorw{]}
enddo
goto 3

3 continue
a**¥% Calcule da matriz a{i,i)
idm]
do j=1,nt
call dfeprinci,n,l,1,3,id,difl,dif2,dif2, root, vect)
do i=1,nt
a{j,l)=vect (i}
enddo
anddo
ck*¥*  Calcoulc da matriz bil,1)
if (nopc.eqg.?) then
=2
do j=1,nt
call dfoprinel,n, 1, 1,1, id,di81,041£2,41£3, root, vect)
do i=1,nt
bBi{j,i)=vect (i}
enddo
enddo
endif
if (k.eqg.l) then
do j=1,nt
do i=l,nt
at{j,i1=a(j, 1}
enddo
enddo
endif
enddo
c¥**  Caloeulo dos elementos
xq{1}=0.0
g ine+ll=1.0
do L=1,ne
dx{l)=xq{i+l)~xq{l]
endde
xqgt(1)=0.0
xqt{net+l)=1.0
do l=1,net
dxe{li=ngt{1+})-rgtil}
enddo
area=pi*diam**2/4.
g=9.81*3600.%%2
20 continue
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Q¥ ok

cr¥*  mstimativa inicial 4
C{- ow

an longo da forre

do k=1,nr
crbout (kl=crhbin{i!
enddo
do k=l,np
cpbout (ki=cpbintk;
enddo
vilout=vlin
30 continue
somal=0.d0
somaz=0.40
do k=l,nr
somal=gomal+pmr (K /densrikiriorbout (kl~orkintk})
enddo
somaz=0.d0
do k=1,np
semal=somalipg (k) fdensp ki ¥ (opbout (k) ~cpbin(k])
enddo
vioutl=vlin®*{l+scmal+acmar)
do k=1,nr
crboutl (kj={crbin{k)*vliin-ar{ki/aa*{{(fin*pabin|/pt))/vioutrl
enddoe
do k=l,np
cpboutl (ki={cpbini{k!*viintapi{k]/asz* ({fin*pabin}/pt)}i/vioutl
enddo
somal=0.d0
great=0.d0
difer=dabs{{vioutl~viout]/vioutl}
1f tdifer.gt.great) great=difer
vliout=vicutl
do k=l,nxr
difer=dabs ((crboutl (k}~orboutik) }/erboutl (k) )
if (difer.gt.great) gueat=difer
crbout [Kl=crboutl (k)
endde
do k=l,np
difer=dabs{ (cpbout] k] ~cpbaut (k)1 /epboutl (k] )
if {difer.gt.great] great=difer
cphbout (k) =cpboutlik)
enddo
if {difer.gt.l.a-3) goto 20
fout=£fin* (l-pabin/pt}
do k=1,nr
cybinet, ndt, ki=crhour th)
endde
do k=1, np
cpkinet, ndt, k) =cpbout (k]
enddo
vl{net,ndti=viout
ftinet,ndt)==Tin
pab(net,ndt)=pabin
cab{net,ndt)=0.d0
pasgo=1,d-3
do l=net,1l,~]
do Jj=pdt,2,-1
c**%  Calcula filme de transfersncia de massa
n={1-1)*% (ndi-1)+4j
call filme(l,ny
ponto={xgt (L}+xt (] *dxt (1) }*ht
jl=j=1
11l=1
pontol=(Xgt {(11)+xt{(j1)*dxt {11} )*ht
deltal=pontol-ponto
soma=0,d0
do i=1l,nd
soma=soma+ta(l,il*cain,l,i)
enddo
fluxo{n,il=~da/tylini*dxil}! *s0ma
soma=0.d0
do i=l,nd
soma=semata{nd,l)¥cain,ne, 1)
enddo
fluxo(n,2)=~da/(yvlin}*tdxine) |*soma
do k=1,nr
soma=0.do
do i=l,nd
soma=gomata(nd, i) *crin, ne, i, k)
enddao
soma=-dr{kl/(ylin}*dxine] ! *soma
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Flurne{n,Z+kl=~zoma

enddo

do k=1,np
soma=0.d0
do i=l,nd

soma=soma+taind, i cpin,ne, i, k)

enddo
sema=-dlig{k)/iviiny¥*dxina) 1 *s0oma
fluxo(n, 2+ngtic)

endeo
o¥¥*%  Integracao zonsidorande qus o fluxo nao varia
if (L. ). a i than
pabin ab il
finte=fr{l+]
pab(l,ndt)=pak{i+l,1;
fr{l,ndt)=f{1+1,1}
vill,ndrl=viil+1, 1
cab({l,ndt)=cakbi{l+1,1}
do k=1,nr
croll, ndt, ki=crk{l+1, 1,k
endde
do k=1,np
cpb(l,ndt, ki=cpb(1+1,1, k]
enddo
else

pabint=paki{l, i}
fint=fri{l,3)

endlf

if {n.ne.npt) then
fator=(fluxoin,l)/fluxoc{nt+tl, 1))

else
fator=1.4d0
endlf
IE {fator.gt.l.d0l fator=1.d0
z=ponto
dz=passo
40 cont inue
fluxm=fluxoe(n,1}*{l-fator}/{ponto-pontel)* {z-ponto) +
& Fluxe(n, 1)
pabintli=pabint-fluxm*aivil, i) *area¥(pt-pab{l,j)}/
& ft{l,11*dz
fintl=fint* {1 .d0-pabint/pt) /(1. d0~pabintl/pt}
Z=7Z-dz

pabint=pabint]
fint=fintl
if {dabs{dz-passo).lt.l.d-%*passe) then
falta=z-pontcl
if {falta.lt.dz) then
dz=falta
cendif
endif
di f=dabs{z~pontol)
if (dif.gt.dz*l.d~3} gote 40
delta=pontel-ponto
pab{ll,il)=pabint
Fr(ll,jl)=£fint
cab{ll,jl)=0.d0
do k=l,nr
crix{ll, j1, ki=crib(l,4,k)
enddo
do k=1,np
cpix {11, j1,ki=cpk(1,1,k}
enddo
vi(L1,41 =v1ltl, )
50 continue
somal=0.d0
somal=0.d0
do k=1,nr
somal=somal+pmr (k}/densr(ki*(orb(1l,31,ki-erbil, i,k})
enddo
somnal=0.d0o
do k=1,np
somaZ=gomaZtpmp (k) /denspi{k}*{cpb(ll,il,.kl-cpbil,i,ki}
enddo
vieutls=vi(l,j)*¥(ltsomal+somaZ}
do k=1l,nr
crbautl(k)ﬁ(crbtl,j,k)*Vl{l,j}+ar(k}/aa*({ft(l,j}*pab(l,j)*
& fr{il,jll*pab{ll,j1)}/ptyi/vioutl
enddo
do k=1,np
cpboutl{kl=lcpb (i, f,ki*vl{L, y-ap(k)/aa* ({(fr(l,5)*pabtl, i)~
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& FTE{ll,3 v pab(il, 31 i/pt) ) /vioutt
znddo
great=0.d0
difer=dabs{{vioutl-v1{1l,117]/vicutl}
if {difer.at.great} great=dii=zr
vl({ll,}l}=vieutl
do k=1,nr

difer=dabs{{crbcutliki~arihill, 31, k}i/crboutl (ki
if {difer.gt.great) great=difer
crbfli, 3, ki=arbounl (k)

endao

do k=1,np
difer=dabs{{cpboutl (ki=-cpbtll,j1, k] /epboutl ik}
if (difer.gt.grest) graatr=difer
cpb{ll,jl, ki=scphoutl (k)

enddo

If (difer.gt.l.d-2) goto 5¢

erddo
enddo

ok ke R
ctx*  {alcule dos perfis no filme de transferencis de masaa
Rk k

vli{l,1)=vlin

cab{l,1ll=cabin

do k=1,nr

cri(l, 1, k)=crhbin{k}
enddo
do k=1,np
cpb{l,1,k)=cpbin{k)

enddo

floodb=flood{viour,finy*1 .42

floodt=flood{vlin,fout}*1.42

writel¥,*) 'Resolvende bzlancos as longo da teorre!

nli=0

grande=0.40

ifalha=0

iter=]

nfalha=3

open{l0d, file='avisos.dat ', status="unknown”’}

4 continue

wrEE Snlycap inieial
do i=1,net
nli=(1-1)*%(4+nr+np} *nds
do d=l4nli, ndt+nli
Xvi{d}=ft{l,j-nli}
enddo
nli=nli+ndt
do j=l+nli, ndt+nli
xvi{j)=pab({l,{-nli:
enddo
nli=nli+ncn
do j=l+nli,ndt+nli
xv{il=vi{l,i-nl1)
enddo
nli=nli+nde
do j=1+nli,ndt+nli
xv {(3)l=cabil,1-nl1)
enddo
do k=l,nr
nli=nlitndt
do d=1+nli,ndt+nli
xv{jj=crb(l,j-nli, k)
enddo
snddo
do k=1,np
nli=nli+ndt
do j=l+nli,ndt+nli
xvi{i)=cpb(l,i-nli, ki
enddo
ardde
enddo

Cr**  Caleulo dos fluxes 2 derivadas ao longe da torre

1f (iter.ne.l) then
call filmet(0,npt)
alse
call filmetl, 1}
endif
do 1l=1,net
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do =1, ndt

ne= (1 =1 4* [ndt~17)%3

soma=0.cd
do i=1l,nd

soma=somatai{l,ii*csin,, L

enddo

fluxein,Li=~da/{ylin)*dx{l}*zoma

soma=0.d0
do i=1l,nd

soma=zomata{nd, Ll fcain, ne, i

enddo
fluxc{n,:2
do k=1,nr

J=m~da/dylini*nine: I Ysoma

soma={.d0d
do i=1,nd
soma=gomatalnd, Iy varin,ne, i,k)

enddo

soma=~dr (k) /(vii

nj*dxine] ! *szoma

fluxoin, 2tiki=-zoma

enddo
do k=1,np

soma={,dl
do i=1,nd
sona=genatalind, Livepin,ne, L. k)

enddoe

soma=-difpik) /i
fluxein,2+nr+k}j

enddo
enddoe
enddao

Linitdine) i *soma
Homa

fator=dsqrt (x02a3f())

do l=l,net
do j=1,ndt

n={l-11*%indt~11+7
do il=l,4+nr+np
if (il.eq.1l) then

delva=fator*ft(l,3)

if {dabs(delta}.it.l.d-30) delta=1.d4-08
Feil,j)=Fftil,jl+delta

endif

if (il.eq.2} then
delta=fator pahii, ]
if (dabs(delta).lt.l1.d-20) delta=1.¢-08

pabil
endif

ri)=pabil, ji+delta

if (il.eq.3) then

delta=fator*vi(l, !

tf (dabs(delta).1t.1.d-30) delta=1.d-08

vli{l,
endif

Jr=v1l{l,%)+delta

i (il.eq.4) then
delta=fatorfcab(i, 1)
if (dabs{delta).1t.1l.d~30) delta=1.d-08

cab{l
enddi £

¢jl=cabil,jl+delta

do ksl,nr
1f {il.eg.4+k) then
delta=fator*crbil,j, k)

1E {dabs{delra). lt.1.4-30) delta=1.d-08
crb(l, i, kl=crb(l,j,ki+dalta
endi f
enddo
do k=1,np

if {il.eqg.4+np+k) then
delta=fatervopb{l,i,k;

if

{dabs{dslta).lt.1.d-30) delta=1.d-08

cphbil,j,ki=cpbtl,i,k)+delta

endif
enddo

call filme(l,n)

soma=0.40

do 1=1,nd
soma=somat+ail,il*cain, 1,1}

enddo

fluxol (n,l)=«da/{ylini*dxtl*soma

soma=0.¢0

do i=1,nd
soma=gcoma+talind, Ly calin, ne, b}

endido
fluxel{

Ny 2)=~da/{yvlinivdxine) ) *goma

do k=1l,nr
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ok R

C‘k‘k'ﬁ'

soma={.dd
do i=1,nd
aema=somatalind, i Yorin, ne, i, k}
enddo
soma=-dr(k)/{yl{nl*dxina! ) *somna
fluxel{n, 2+ki=-zama
enddo
do k=1,np
soma=0. 40
do iml,nd
soma=gomataind, livopin,ne, i, k)
enddo
solg=-difp (k) /{v]in;*dxine) ] *soma
Filunclin, Z+nrtk)==oma
enddo
cdo k=1,2+nr+np

dfluge{n,k,ili={fluxolin, ki=-Ffluxoin, k) ) /delta

enddo
if {il.eqg.l}) than
fe(l,))=ft{l,])-delta
endif
Lf {il.veg.2) then
pak(l,Ji=pabi(l,j|~delta
endif
if (1i.eq.3; then
vi{Ll,3)=v1il, ) ~delta
endif
if {il.eqg.4} then
cab{l,]i=cab{l,j1~delta
endif
do k=1,nr
if {il.eq.4+k) then
crp(Ll, i, kKi=ocrkil, i, ki-delta
endl
enddoe
do k=1l,np
1f [il.eq.d4+nr+k) then
epbi{l, i, ki=cppil,j,ki-delta
endif
enddo
enddo
anddo
enddo
call fenlindadl,xv,fvec, fiac, ldfjac, 1)
call feonlindadil,xv,fvea, fiac,ldfiac,?)
do i=1,net*{4+nr+np) *ndt
do j=1,net* (44+nr+np) ¥ndt
auxi{j,ii=flac{i, i)
enddo
enddo
neol=net* {4+nr+np}*ndt+l
do i=1,net* d+nr+np) *ndt
aux{i,ncoll=-fvectii}
enddo

4k
P

Resolucao por Newtoen-Raphson
ng=l1

nes=net* (d+tnrknp) *ndu

call gaussing,ns, 2%nov, aux)

Fassagem do resultadoz para as variaveis
great=0.d{
do 1=1,net
nli={1-1}*{4+nr+tnp} *nde
ncel=net* (4d+nrinp) *ndt+l
do j=l+nli,ndt+nli
fel{l,i-nli)=frel,j~nlij+aux{i,ncol)
cdif=aux{j,ncol}
if {dabs{ft{l,J-nfi}).gt.1l.d=10) then
valor=dabsi{dif/fe{l,j~nli)}
elsa
valor=dabs(dif)
endif
if {(great.ltTvaler) great=valor
feil,j-nli)=£el{l,5-nli}
enddo
nli=nli+ndt
do i=l+nli,ndt+nli
pabl{l,)-nli}=pab(l, j-nli)+auxij,ncol]
dif=aux{i,ncol)
L fdabsipabp{l,j-nli);.gu.i.d-10} then
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valop=dabzs{dif/pabil,9~nli))
else
valor=dabs{dif;
endif
if (great.lt.valor) great=valor
pab{l,i-nlij=pabl{l,j-nll]
enddo
nli=nli+ndt
do j=1+nli,ndt+nii
vil{l,3-nil)=vi(l,3-nlii+auxii,ncol)
dif=aux{i,ncel)
if {dabs{vli{l,j-nliy).gt.1.4-1C) then
valor=dabs{4if/v1{1l,3-nl17)
else
valor=dabs (dif}
endif
if {great.lt.valor) great=valor
vi{l,j-nli)=v1Zi{l,j-nli;i
znddo
nli=npli+ndt
do d=1+niil,ndt+nli
cabl{l,j~nlil=cab{l,)~-nll)+aux{j,ncol}
dif=aux{i,ncol)
1€ {dabs{cab{l,i-niiti.qt.1l.d-10) then
valor=dabs{dif/cabil,1~-nli)}
else
valor=dabs (dif}
endif
if i{great.lt.valor] great=valor
cab{l,i-nli)=cabl{l,j-nli}
anddo
do k=1,nt
nli=nli+ndt
do j=i+nli,ndt+nll
crbl(l,3=-nli, kl=crk{l,J-nli, k}i+aux(j,ncol)
dif=aux(i,ncell
if fdabs({crbiil,i1-nli,k)).gt.1.d-101 then
valor=dabs (dif/crb{l,j~nli,k)}
else
valorsdabs {dif}
endif
if {great.lt.valcr) great=valor
crbi{l,j-nll, ki=crblil,y-nii, k)
enddo
enddo
do k=1i,np
nli=nlit+ndt
do j=1+nli,ndt+nli
cpbl{l,3-nli,k)=cpb(l,}-nli,k)+aux{i,ncol}
dif=aux{i,ncol!}
if {dabsicpb{l,i-nli,kjt.gt.1.d~-10) then
valor=dabs{dif/cpb{l,i-nli, k})
alse
valor=dabs{dif)
endlf
if {great.lt.valor} great=valol
cpb(l,d-nli,k)=cpbl(l, j-nli, k)
enddo
enddo
endda

write{*,*}] 'Residuo: ',great

do l=1,net
do j=1,ndt
if t{ecab{l,3}.1£,0.d0} cabk(l,3)=0.d0
if {pab{l,4).1t.0.40} then
pab{l,31=1.d-3
endif
do k=1, np
Lf {epbil,d,%;.15.0.40}) cpbil, i, k}=0.d0
endde
do k=1l,nr
if torbi{l,j,k).18.0.40) then
crb{l,j,ki=tenta
tenta=crib(l,},k)*0.5
else
tentas=crb{l,j,ki*0.5
endif
enddo
anddo
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anddo
difer=(grands-great)/great
if {dabes(difer).le.l. d~1} then
ifalha=ifaiha+l
if (dfalha.ge.nfalhad writel
endif
grande=great
iter=iter+l
if {{great.gt.l.d=0dj.and.(ifalha.lt.nfalha)) goto 4

¥y odiprok, ' Greats= ',great

ok

o¥**  Zaida de dados

cﬁ‘k‘k
molha=v](1,1}/alvil,1i;
floodt=flood{vi(Ll, 1} E*‘l

flondb=fleod{vl{net, n”*) st,ndt))¥l.d2
writel*,5) 'Grau ds molnaman*; =1, molha, "mi/hrom’
write{*,5}) 'Inundacac (topo) = ', floodt, '%!
write(*,5) 'Inundacac {(bass} = ',f ty

5 foermat{lx,a,lx,f5.2,1%,2a!)
write(¥,*) 'Nome do argquive de zaida de dados?!
read{*,&} arqgil]
& formatial
openilz, filae= arq[l),_ua*upw unknown ')
if (floodb.agt.80.40} *) "Flood na base: ', flozdb
1f {molha.lv,0.8a30) vl}t5€72 ¥} 'Taxa de molhabllidade: ',molha
do l=1l,net
do j=1,ndt~]
n=(1-1)* (ndt-1]+3
write(12,7} ft{l,3),pab{i,3:,v1{l,3),ccbi{l,3,1),cpb{l,j,%},

& cab{l, 3}, fluxcin, 1), fluxo(n, 3}, fluxo(n, 4]}
cpb(l,j,2)=cpb(l, i, 1}
enddn
if {l.eqg.net) then
i=ndt

n={L-1)*{ndr- l)*J
write{l2,7) ftil,i),pablil,3},v1(1l,j),crk(l,
& cab(l T, flude(n, L, Eluxoin, 3,
cpb{l,j,2}=cpbil, 3,1}
endif
enddo
close{lz)
T format (1x,510.6,2%,812.6,2%,03.5,7%,£8.6,2X,f8.6,2x,212.6,2%,
& elZ.6,2x,el2.0,2x,212.6)
iprob=iprob+i
if (iprob.le.niprob) gote 20
open{l3, file='saidinha.datr ', status= unknown?}
do n=i,npt
write(13,*)
write(l3,*) 'Fosicac’, n
do 1l=1,ne
do j=1,nd
pos=xg{l)+x{]}*dx{l)
write(13,8) pos,cain, i, j,coin, L, 3.1 ,opin, 1,5, 1)
enddo
enddo
enddo :
close(13)
8 format{ix,f6.4,2x,8l2.5,7x,T6.4,2x%, 6.4,
stop
end

1,170, ﬂphﬁl Jelly
fluxoingd)

subroutine postcaoint,l,i]
implicit real*8{a-h,o-2)
logical volta
commen /gastorl/ ndt
common /gaster?/ net
k=0
vaolta=.true.
1 continue
if {(nt-k*{ndt-1).12.0) then
k=il
volta=.false.
alse
kmic+ 1
endif
if (veltal goto 1
j=nt-k* {ndt-1}
1=k+1
if {l.gt.net) then
L=net
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J=nct
endi f
retuen
end

raal*8 function holdi]

implicit real*8la-h,0~2)

real*B8 mil

parameter (ncl=30,n=1=11}
dimengion ftinel,ncli,viinal,ncly
common fereptor/ av, rel,mil,ares
common /prepliq/ sigmac,sigma,d
commen /proprec/ dp,spslon
cammon /pos/ 1,7,nlii

common /fflutor/ ft,vl

g=9.81* 3600, %*2.
vazaol=vli(l,J-nli}/ar=a

dpe=6* {1-epslon)/av
fr=vazacl**2_ /lgrepsicon*dpe}
hold=fr**{1./3)

return

end

—————————————————————— fim da subroting holdsmmme s e oo i o e

real*8 {function dhold(;
implicit real*8 {a-h,o-2)
real*8 x02ajf

external x02ajf

parameter [(ncl=30,nel=11;
dimension ftinel,ncli,vlinel,ncl}
commen /pos/ 1,3,nli

commen /fluter/ f£t,vi
vi=hold{}
Fator=dagrtix0Zaifin
delta=fator*vl{l,i-nli;
vi(l,]-nll)=v1{i,3-nlii+delta
v2=hold!{)
vi{l,j~nlit=v1i(l,3-nlij~delta
dhold={vZ~vl)/delta

return

EXqle:

real*8 function reac()
implicit real*8{a-h,o-z)
parameter (ncl=20,nel=11,nre=2)

dimension cabi{nel,ncli,crb(nel,ncl,nrel, cpbinel,ncl,nrel,

ipaki{nel,ncl)

common /pos/ 1,j,nli

common /conct/ pab, oab,crh,cpb
common /bloceé/ck
reac=ck*cab(l,i-nlit*arbi{l,j-nll, 1}
return

end

———————————————————————— fim da sUbLroTing reac-m e e e e e

real*8 function drszacing
implicit real¥8la~-h,o=-z)
parametar (ncl=30,nel=ll,nre=2)

dimension cab{nel,nel),crbinel, nol,nre), epbinel, nol, nrel,

ipabinel,nel)

cermmon /pos/ 1,3,nli

common /fconct/ pab, cab, crb, cpb

common /bloco/ck

1E (n.eg.4) dreac=ck*orbi{l,j-nli, 1)
if {n.eq.b} dreac=ck*cab(l,j-nil)

if {{n.ne.4}).and.(n.ne.5)} dreac=0.d0
velo=dreac

return

and

real*8 function #Wfluxin,m}
implicit real*8{a-h,o-}
parameter {ncl=30,nel=11,nre=2,nfl=20}

dimension frinel,nzl),pabinel,ncl),vi{nel,ncl),cabinel,ncly,
ccrbinel,ncl,nrel, cpbinel, nel,nre) ,dfluxe{ncl, ncl, nfli

common /fluter/ f£t,vl
common /conct/ pab, cab, orb, opb
commen Jeos/ 1,3, 001
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&

&

common /deriv/ dfluxa
common Jgastorlys ndb
71=3-nli
npt={l-1}*{ndt-11+31
dflux=dfluxo{npt,n, o]
return

end

——————————————————— flin da subrobting dfluse e s s o e

real*B function kgint)
implicit real*8la-h,o-2)
real*8 mil,mig
parameter (nc '
dimensicon frinel,pcl), i
crbi{nel,ncl,nre),cpbinsl,ncl,nra)l
common Jdifus/ da,dg

common /fpreptor/ av,rol,mil,area
common /flutor/ ft,vi

commen fconct/ pab,cab,orb,opb
common /Jconst/ tenp,r

common /proprec/ dp,epslon
commen /fpropgas/ mig

common /propgasa’ rog

common /fgaston/ pt

common /Sgasterl/ ndo

common /gastor2/ nst

call poslecacint,l,d)

fm=rog* {fL{l,} ) *r*temp/pti/area

=35

=X s nceli,viinel, neli,cab{nal,ncl),

ka=5.23% {fm/ {av¥*mig) ) ** 0.7+ tmig/ (rog¥dygl 1 ** (1. /3)*

{av*dpl¥* (-2, )/ (r*tenp/ {av*dy] ]
return
end

real*8 function ygint]
implicit real*8(a~h,0-2)
real*8 kg

external kg

common fdifus/ da,dy
common /const/ temp,r
yg=dg/ (r*temp*kg(nt});
return

end

real*8 functicn kl(nt)

implicit real*8{a-h,c-z}

real*8 mil

external alv

parameter (nel=30,nel=11)]
dimension vli{nel,ncl},ftin=al,ncl)
common /proprec/ dp,epslon
common /proptor/ av,rol,mil,area
common /fflutor/ ft,vl

common /difus/ da,dg

commen /gastorl/ ndt

common /gasterz/ net

call pesicaco{nt,l,91
g=9.81%¥3600,¥*2
vazaol=v]1{l,3)*rol/area

k1=0.0051%{vazacl/(alv(l, i) ¥mil) )**{2./3)*tmil/ (rol*da})**
{(=0.5)* lav¥dpy ¥ ¥ 0 4% lrol/ (mil g+ (=1./3)

return
end

——————————————————— fim da subrotina kl

real*8 function vl(nt)
implicit real*B{a-h,o-z!
real*f ki

external kl

common /difus/ da,dg
vl=da/kl{nt}

return

end

real*8 function alv{l,]j}

implicit real*8ta~h,o-2)

real*d mil,vazacl

parameter (ncl=30,nel=11l]
dimension vlinel,ncl}), ftinel,ncl)
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commen /Sproptor/ av,rol,mil,area
copmeon Jproplig/ sigmac,sigma,d
common /Lluter/ It,vl
g=9.81%3500.%%2
vazaol=vlil,jl*rol/ars
slg=sigma*3600.%*2+] d4-03
alv=av*({l~exp(~1.45% (sigmac/siama;’
k{vazaol**2ray/ (rol**2rg)i** (-0
return
and

L e e £im da subr

e
=y
s
¢!
w
P
<
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]
i
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real*8 function dalvil,i)
implicit real*8{a~h,o-2]
real*8 x0Zajf

external x02aif
parameter (nol=20,nel=11]
dimension vi(nel,ncld, frinel, nol)
common /flutor/ £t,vl

vi=alv(l,]3)

fator=dasqrt{x0Za3fi))
delta=fator*vli{l,i]
vi{l,)t=vi(l,d +cdelta

v2=alv{l,7}

vigh,3)1=vl{l,3)~delts
dalv={v2-vl)/delta
return
end
Lo o e e fim da subrotina dalv--—=—=———mmromsmn s e =

real*8 function henryvingd

implicit real*8(a-h,o-2)

parameter (nel=20,nel=11,nfl=20,nre=2)

dimension cae{ncl,nel,nfl}),pabi{nel,ncl),cabinel,ncll],
scrbi{nel,nci,nre},cobinal,nel,nre), arinre},,api{nre},drinray,
sdifpinre),a{nfl,nfl),b(nfl, nfl),dxinel), xginclil, x(nftl},
sepi{nci,nel,nfl,nre)

commen fblocol/ b,dx

common /bloce2/ nd,nr,np

common /gastorl/ ndt

common /gastor?/ net

common /soclublliidade/ ho

common /oonct/ pab,cab,crb, opb

commen /blocola/ ar,ap,aa,dr,difip

common /local/ cae

cotmon /bloceds a,x,xg

commen /difus/ da,dg

call posicac(nt,1,3]

soma={.
de I=1,nd
soma=sematai{l,i)*cas{nt,l,1)
enddo
do k=1,np
cpint, 1,1, k)=lcpb{l,j, ki~api{ki/aa*da/difp{k)i*{casint, 1, 1]~
& cab({l,j})~api{k)/aa*da/difpik)*soma/dx{1l)*{1-
& {x(Li*ddx(Lly+xgil) i)
anddo
cke=0,031+0.021-0.017
s53=0.
do k=1l,np
si=5i+0.5%cp{(1-1)* (ndt~1)+4,1,1,k)
enddo
henry=ho/ {10, ) **{~cka*si)
return
and
e fim da subrotina henry--==—sme—om e e -

real*8 function dhenrvint)

implicit none

external henry,x0Za3f

real*8 delta,cae,vl,vZ,henry,fater,x02ajf
integer ncl,nel,nfi,nt

parameter {ncl=3C,nel=11,nfl=20)
dimenzion caef{ncl,nel,nfl)

common flocal/ cae

vi=henry{nt]

fator=dsqrt{x02ajif{})
delta=cae(nt,l,l1*fator

if tdabsi{delta}.it.l.d-30! delta=1.d~-8
cae(nt,l,l)=cae(nt, 1,1l +delta
vZ=henry{nt)
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cae{nt,l,L)=cae(nt,l,li~delita
dhenry=ivi-vl)/deita

return

end

parameter (ncl=20,nsl:
implicit real*8{a-h,o~z)
dimension caincl,nel,nfly, ord
gerinrel,rliZ),cas(nel, nel, nfl)
common /hlocoé/ck
common /bhleocez/nd, nr,np
cemmen /hloco3/ca,crrop
common /selocola/er,ea
common /local/ cae
rii{l)=reaclin,l,%1]
fater=dsgrt{x02aif{}}
1f {eain,i,i).1l=2.1.4-20) then
delita=1,d~14
else
deltasfator*cain,l, 1)

endi £
caeln,l,livcae(n,l,i}+delta
rl{2}=reaclin,l,}};
cael{n,l,i}=caei{n,l,li~delta
dreacl={rl{2t~-rli{l)}/delta
return
end

real*8 function reacl(n,l,j;

parameter {ncl=30,nel=11,nfl=20,nre=2,nov=60)
implicit real*8{a-h,o-2)

dimensicn binfl,nfl}, dxinell,drinre},

scalncl,nel,nfl),crincl,nel,nfl,ne2l, coincl, nel,nfl, nrel,ecingel,

fainfl, nfll,=xinfl),xgincl),apinral, difpinre),
sarinre),cabinel,ncl),crbl{nov,nre},cphinel,ncl,nre},cabl (novi,
&pab{nel ,ncl),mrinre),criofnel, nel, nre),caesincl, nel,nil)
cammon /fblocel/b,dx

common /blecela/far, ap,aa,dr,difp

cemmon /bleco2/nd, ng, np

common /bloco3/ca,cr,cp

common /hlocola/er, ea

commen /blocod/ne

common Solocnb/a,x, xq

common /bloces/ck

common /difus/ da,dg

common /const/temp, o

common /foonct/ pak,cab,crh, opb

common fgastorl/ndt

common /gastor2/net

common /local/ cae

call posicac(n,li,jl)

cabl {{11-1})* {(ndt-1)+31}=cab{ll,]Ll;

do k=l,nr
crbl{{1i-1)*(ndt~1}+jl,ki=arh{ll, i1, k}

enddo

prod=1,

soma=0,

do i1=1l,nr
mr{i}l=er{i)

enddo

mas=ea

do i=i,nd
soma=goma+ta(l,1l)*caes(n,l, 1)

enddo

do nk=1l,ny

prod=prod* {crblin, nk) +arink)/aa*da/drink}* (caein, |, j)-cablin i+

& ar{ni}/aavda/drink}/dx {1l zoma* (I-{x{y)*doe (L)+xgily)}ire
& mrink)
enddo
reacl=ck*caein,l,j!**na*prod
return
end
———————————————————————— fim da subrotina reagle——m e mm————— e — =

real*8 function fleood{vi,ft)
implicit nene

real*8 vl,ft,l,g,av,rol, rog,mil, arsa,dp,epslon, £1,£2, 13, temp, 1,

dpt,avi,roll,rogl,mill, f4,raiz, fator?

el nel, nfl,nre), cpinal, nel, nfl,nre),
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common Spropter/ av,rol,
comoen /proprac/ dp,epslon
common /const/ temp,:
common /fgastor/ pt

common /propgasa/ rog
£1=1.d0/0.3048d0
£2=1.40/0.45353d0

f3=1.43
l={vl/areai*fl/6{.d0
g={ft¥r*temp/pt/area: *{1/40.d0

avl=av/fl

roll=rol*f2/f1+*3

rogl=rog*f2/L1%+32

mill=mil/3.6d3*f3

fatorz=.7481

ralz={(avl/{epslon**2) 1 *mil1**(.2*+0.5

Fa4={28 . 6%qg/{{rogli*rolli** 0.8 palzi*s* (], /3, 1+
& {1/fator2*raiz)* *0.5

f4={18,01~-{28.6%g/ {roglyrolli**d, S*pralz)** {1, /3.1)%*2/

Or v

& (rajz/fatorz)
flood=vi/ {F4/F1*80 .30 arag)
return
and
e e fim da subrotina flood-—me——mwme—mm e e

subroutine fillme(kvar,npt:

implicit real*8 (a~h,o0-2)

parameter (ndad=z1,ldfjac=ndad,lr=ndad* {ndad+l}/2}

external x02a9f

external c05pef, fan

external posicao

paraneter [ncl=30,nel=11,nfl=20,nre=2}

dimension binfl,nfl),dxi{nel),drinre}l,caincl,nel, nfl),
scrincel,nel,nfl,nre),cpincl,nel,ntfl,nre),a{nfi,nfl),x(nfl),xqincll,
gapinre),difpinral,arinrs), cabinzsl, ncl), orbinal, nel nre;
tcpbinel,nel, nre), pab(nel, nal)

dimension xvindad),fvec{ndad},fijsclldfijac, ndad),r={lr),gtf{ndad},
swork{ndad, 4) ,diag{ndad}

common /blocol/b,dx

commen /blocola/ar, ap,aa,dr,difp

common /blocoZ/nd, nr, np

common /bloced/ca,cr,op

common /blocod/ne

commoen /blocob/a,x, xg

common /difus/ da,dg

common /fcoenct/ pab,cab,crh, cpb

common /gagterl/ndt

common /gastor2/net

commen /sclubilidade/ he

common /ponto/ kponto

r

if {kvar.eqg.l) then
nl=npt
n=npt
call posicao{n,l,i}
cai{n,1,1l]l=pab{l,q!/ho
do kl=1,nr
cri{n,, 1, kl)=crbil, i, kl)
crin,ne, nd,kly=arbi{l,3,k11/10
enddo
do kl=1,np
cpi{n,i,1l, kli=cpb(l,q,kl}
cpin,ne,nd, kli=acpbil, 9, k11%10
enddo
do 1l=1,ne
do j1=1,nd
pontol=xq (Il +x (i1 dxtil}
cain,ll,3li=~il+pontol)*cain, i, 1}

do kl=1,np
cpin,ll, 31, kll=cpin, 1,1, kli+pontel* {cpi{n, ne, nd, k1)~
& cpin, L, 1,ki)
endde
do kl=1,nr
crin,ll,ji,kll=cr(n,l,1,ki}+tpontol* (crin,ne,nd, ki}-
& crin,l, 1, kL)
encido
enddo
enddo
else
ni=1

do l=1,net
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do j=1,ndt
ne(L=1)% (ndr-17+1

crin,l,l,kli=crbil,i,kl;
crin,ne,nd, kll=crbil, i, k1) /18
enddo
do kl=1,np
cpin, i, 1, kll=cpb!
cpin,ne,nd, kli=c
enddo
do 1l=l,ne
do J1=1,nd
pontol=xgiili+xiil)*dx|
cain, Li,ili=(1-ponteli*calin, 1, 1)

cpi{n,ll,jl,kli=cpin,l,i,kl +pontel* {cpin, ne, nd, k1)~

& cpin, i, b, ki)

enddo

do ki=l,nr

crin,ll,il,kxli=crin,i,L,xl)+pentel*{crin, ne, nd, ki~

& cringt, 1, ki})

enddo

enddao v
enddao
enddo
enddo

endif

do n=nl,npt

kponto=n

do 1=1,ne
do d=1,nd

Xvi{l~l)*(nd~-1li+]j=caikponto,l,j}

enddo

anddo

maxfev=100% {ndad+1}

modas1

do i=1,ndad
diag(i)=1.d6

enddo

factor=100.0d0

nprint=0

Xtel=dsgrt(x0zajf (]}
ifail=1

call <Qbpcfifcen,ndad,xv, fvee, £iac, lditac, xtol,maxfev,diag, mode,
& factor,nprint,nfev,njev,rs, lr,gtf,work,ifail)

if {ifail.ne.Q) then

write({*,*} 'Tfail retornou ',ifail
pause ' !
endi £
do l=l,ne
do j=1,nd
calkponto,l,ji=xv{{1l-Li*{nd=-1})+j)
anddo
enddo
call posicacin, 11,41}
soma=0,
do i=1l,nd
soma=gomatall, ii*cain,l,1)
enddo
do 1=1,ne
do j=1,nd
do k=1,nr
cringb, Tyki=(crk (11,41, ki+arikl/aa*da/driki*{cain, L, i)~
& cab(ll,91) ) +ar(k)/aa*da/dr{k)/dx(li*somar {1~
& P () rdu{ ) +xg (L))o}
enddo
do k=l,np
cpin,l,j, ki={epb(ll,l,k}-ap(k}/aa*da/difp (k) {cain, 1,3}~
& cab{ll,il})-ap{k)/aa*da/difp(kl *soma/dxll}*
& PI-{xidr dx{li+xqili})}
enddo
engdo
enddo
enddo

return
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end
o i e fim da zubrotina Flime—sme o s sy o e e

subroutine fen(ndad,xv, fvec, [jac, ldfiac, iflag)
implicit real*8{a-h,o-z)
real¥8 kg,henry,dhenry
parameter (nol=30,nel=11,nfl=20,nre=2,nov=643}
dimension binfl,nfl) dx{nel! ,drinzs),cainel,nel,nfl},
dcrincl,nel,nfl, nrel,cpincl,nel,nfi,nre),erinre},a(nfl, nfl),xinfl),
sxgincl),caeincl,nel, nil},apinre),difpinre},ar(nrel, pabl (novi,
tcabinel,nell, crbinel,nel,nre), cpbinel, ncl, nre), cabl inovi,
scrblinov,nrel,cpblinev,nrel, pabingl, ncl)
dimension xv{ndad}, fveaindadi, f1ac{ldijac, ndad)]
acormmen /blocel /o, dn
common /blocola/ar, ap,aa,dr,difp
common /bloce?/nd, nr,np
common /blocol/ca,cr,op
cotmmon /bloco3a/er, =a
cotmon /bloccd/ne
common /blocob/a,n, xo
common /blocoé/ck
common /difus/ da,dg
common /const/temp,r
comman fconect/ pab, cab, orb, cpb
common /gastorl/ndt
common /gastor2/net
common /local/ cae
common /solubilidade/ ho
common /ponto/ npt
external kg,henry,dhenry
call posicaoc(npt,l,3)
cabl({1l-1}*{nde-1)+])=cabil,])
pabl ({i-1]*(hdt-1}+j=pabil, !}
do k=l,nr
crbli{l-1)*(ndt-1y+],k)=crh(l, i, k)
enddo
do k=1l,np
cpbl{{1-1)*{ndt-1)+j, ki=cpb{l,i,k)
enddo
do n=npt, npt
do 1=i,ne
do §=1,nd
caein, I, dl=xv{{l~-1)*nd-1)+3}
enddo
enddo
enddo
n=npt
if (iflag.eq.?2} then
do l=l,ne
nint={1-1}*{nd=~1}
do j=2+nint,nd-l+nint
do i=l+nint,nd+nint
flac{d,ii=da/{yliny**2 . *dx(1)**2, | *b({j-nint, i-nint)-za¥*
& dreaclin,l,j-nint,i~nint)
anddo
do i=1l,nint
flac{j,1)=0.d0
enddo
do i=ndt+i+tnint, {nd-1)*ne+l
fiac{i, i)=0.40
enddo
enddo
j=l+nint
do i=1, ({nd=-1)*ne+l)
fiac(i,1i=0.4C
enddo
if {l.eag.1} then
ffac{i,Itnint)=da/{yl{ni*dx{11}*a{l, 1} -kgi{n)*henryin)
& ~kg{n)j*dhenry(n}¥*cae(n,1,1)
do i=2Z4nint, nd+nint
flaci{j,L)i=da/(ylin}*dx{l))*a{l, Ll-nint}
enddo
else
do i=l+nint-(nd-1),nint
fiac(i,iy=alnd, i-nint+(ng~1}) 1 /dx{1-1}
anddo
fiac{i,itnint]=a{nd,ngd}/dx{i-1}-a(l, 1} /d=x(l)
do i=2+nint, nd+nint
flac({j,i)=~-a(l,i-nint}/dx(l)
anddo
endif
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1f {l.eg.ne) then
J=({nd=-1*ns+l}
do d=1,(nd«l]*ne+l)
fiac{]y,l)=0.400

enddo
fiac(i, ((nd=Lli*ne+l)j=1.d00C
endif
enddo
endif
o REkkEkEkkER Rk ¥oonstrucas da fancac do ladeo dipelbobdredddexsibds

if (tflag.egq.l} then
ngol={(nd-1)*ne+l)+1
do 1=1,ne
nint={1-1]*{nd-1)
do J=2+nint,nd-l+nint
soma=0.
do i=1,nd
soma=somatb [I-nint, {i*cazin,l, 1)
enddo
sema=da/ (v in)**2.*dx {1 1**2 Jr¥aoma~as*reaclin, i, 1-nint)
fvec{i)=scma
enddo
if {l.eq.l) then
soma=0.400
do i=2,nd-1
soma=somatall,ii*caein,l, 1)
enddo
soma=ca/ (vl in)*dx(l)}*soma
soma=somatda/ (vl (n)*dx(1))i*a{l,nd)*cae(n,1,nd}
fvec(l+nint)={kg{n)*pabl{ni+{da/{yl{ni*dx{1))*
& a{1,li~kgin)*henryin)i*casin,1l,l}+s0ma}
else
j=l+nint
soma=0.40
do i=1,nd~1
soma=gomataind,li*caein,i-1,1)
enddo
soma=soemasdx (1-1)
soma=soma+t (a{nd,nd)/dx{l-1)-a{l, 1} /dx{l) }*cae(n,1l,1)
somal=0.d00
do i=2,nd-1
somal=gomalta(l, i}*cas{n, 1,1}
enddo
semal=-zomal/dxil;
if (l.eg.ne} then
somal=somal-ail, nd}*cas(n,ne, nd)/dx{l)

else
somal=scomal-a(l,nd)*cae{n,1+1,1) /dx(l}
endif
fvec(i}l={somatsomal}

endif
if {l.eqg.ne) then
j={ {nd-1)*ne+l}
fvec{i)=(cas(n,ne,ndj-cabl(n))
endif
enddo
endif
rertyrn
end

subreoutine fonl (ndadl, xv, fvec, fias, ldfjac,iflag)
implicit real*8{a~-h,o-z]

real*8 mil

parameter (nol=230,nel=11,nre=2)

dimension ar(nre),dr{nre},apinre},difplnrel}, ftinel,ncl),
dpab{nel,ncl),vi{nel,ncl),cab{nel,ncl),cribinel,ncl,nre},
4cpbinel,ncl,nre},densr {nre},denspinre},pmrinrel,pmpinre,
&crbin{nre},cpbin{nre)

c¥¥*  Colecacao Ortogonal

dimension at{ncl,ncl},dxtinal)

dimension xvindadl}, fvec{ndadl), fiac{ldfiac,ndadl}
common /blecola/ ar,ap,aa,dr,difp

common /bleoce2/ nd,nr,np

commen /gastor/ pt

common /gastorl/ ndt

common /gastorl/ net

commen /proptoer/ av,rel,mil,area

cemmen /propper/ densa,densy,densp, pla, Dme, pop

common /flutor/ £t,v]

commen /conet/ pab,cab, crk, opb
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common /entrada/ fin,pakin,vlin,cabin,crbin,cpkin
cammon frtorre/ ht,al,dit
common /pos/ 1,3,nli
c***¥  Passagem de valores <o vetor xv parz as variavels
do 1=1,net
nii={1-1)*{4+nr+ng;indr
do d=1+nli,ndt+nli
FE{L, d-nlid=xvi{]}
enddo
nli=nli+ndt
e J=l+nii,ndt+nli
pab{l,3=nlil=xv{i}
enddo
nli=nlitndy
do j=l+nli,ndt+nli
vi{l,d-nlil=xv{ji
enddo
nli=nlitndt
do J=i+nli,nde+nli
cab{l,j-niij=xvii}
enddo
do k=1,nr
nli=nli+ndt
do j=l+nli,ndt+nly
crb{l,j-nli, ki=xvij;
enddo
enddo
do k=1,np
nli=nlit+ndt
do j=l+nli,ndt+nli
apb{l,J=niil, kl=xv{]}
anddo
enddo
enddo
cr¥**  Construcao da funcao
if {iflag.=eg.l) then

do 1=1,net
nii={1-1)*{d+ne+npi*nde
a¥*¥  Pf

do j=l+nli,ndt+nli-1
somal=0,d0
do i=1,ndt

somal=scmal+at{j-nli,i1)*fol, 1}

enddao
fvec{j)={semal-flux(li*alvil,j-nli)*area*ht*dxt{l})

enddo

if {l.eg.net) then
fvec{ndt+nlij=(ft {net,ndt)~-fin)
elge
fvec(ndt+nlij={ft{1l+1,1}~ft{l,ndt})
endif
nli=nli+ndt
ck*¥%  Pab
do j=l+nli,ndr+nli-1
somal=0.d0
do i=1,ndt
somal=zsomal+at {i-nli,i)*pab(l, i)
anddo
fvec(i}={somal-flux(lj*alvil,i«nlii*area*ht*dxv (L) {pt-
& ) pab{l,j-nli})/fti{l, 9-nki}}
enddo
if {l.eg.net) then
fvec{ndt+nlli={pab{nst, ndt)-pabin}
else
fvec(ndténlii={pab(l+1,1)-pab(l,ndt)}
endi £
C'i(*'k Vl
nli=nli+ndt
do d=2+nli,nde+nli
somaz=0.do
somal=0.d0
do i=1,nd%
somal=gsomal+at {j-nli,iy*vi(l,1}
somaZ=somaztat{i-nli,Li}*cab{l, i)
enddo
somaZ=somazrvi{l,j-nlii*pma‘densa
somad=0.d0
do k=1,nr
somal=0.d0
do i=1,ndt
somald=somal+at{j-nli,ii*crb(l,i,k}
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anddo
gomad=somad+pmr (ki fdansr{ki*vi{l,j~-nii}¥somal
enddo
somab=0.40
do k=1l,np
somab=0.40

do i=1,ndt
somadb=gomabtatig~nki, L1*oph(l, 1, k)

enddo
somab=gomattprnp {k: /densp (k) vvI{]l, j~nli)¥somas
enddo
fveciql=(somal-sonaz-~zomad—soman)
enddo
if (l.eq.l} then
fvec(l+nli)=(v1li{i, li-vlin:
else
Tvec{l+nlit={vIi{l~1 nde)i~v1{1l,11]
endi f

cxx*  Calby
nii=nli+ndt
do J=2+nli,ndr+nli
gomal=0.d0
somaz=0.d0
do i=],ndt
somal=somaltat {(I-nli,ij*ecab{l, i}
somaZ=scmaztat{j-nli,iy*v1l(l,1)
enddo
fvec{ji=(vl(l,i=nli}*somal+cabil,j-nli)*soma2~Elux{Z}*
alv{l,j-nii}*area*dxt{l)*httaa*reac{)*hold{)¥area¥*

dxt (L) ¥ht)

enddo
if {l.eg,l) then
fvec(ltnlij=(cab(l,l)-cabim

elae
fvec(l+nlil={cap(l-1,ndr)~cab{l,1})
endif
c¥*¥  Criy
do k=1,nr
nli=nli+nd:
do j=2+nli,ndttnli
somal=0.d0
somaz=0.dd
do i=1,ndt
somal=scmal+ati{j-nli, 1) *corb(l,i,k}
somad=somaztat {3-nli, i1*vl{1,1}
endde
fvec{ii=(vi(l,7-nllj*aomal+crb{l,j-nli,k)*scmaz+
& flux(Z+k)*alvil,j-nli)*area*dxt (1} *ht+ar(k}*
& reac{i*hold{)*area¥*dxt{1l)*ht)
enddo
if (l.eqg.1} then
fvec({l+nlilt={crb(l,1,k)-crbintk)}
elge
fvec{l+inlii={crb{l~1,ndt, k)~crbtl, 1,k))
andif
enddo
R Ex Cpb
da k=1,np
nli=nlitndt
do J=2¢nli, ndtrnli
somal=0.d0
somaz=0.d0
do i=1,ndt
somal=somal+ati{i-nli, i) *epbi{l,i,k}
somaZ=somaZtat {j-nli,it*vl(l,1)
enddo
Evee(di={(vl(l,i-nli)*somal+cpb(l,j-nli,k}*somaz~
& flux{Z+tnr+ki*alv{l,i-nli)*area*dxt{Ll)*ht-ap(k)*
& react | hold{}*area*dxt11*ht)
enddo
if {l.eg.1l) then
fvec{l+nliy={cpb(l, 1, k)-cpbin(k))
alse
fvec{l+nlit={cpb{l-1,ndt, ki-cpbi{l, 1,k}}
andi £
anddo
enddo
endif

1f (iflag.eq.2) then

C***
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j=l,net* (denrtnp) *ndt
do i=],net* {{+nr+npi*ndt
fiac{i,i)=0.40
enddo
ddo

esl={4+nr+np} *ndt

do 1=1,nert

nii={Ll-1)*% (d+nr+npi*ndt
nz=nli
do d=l4+nli, ndt+nli~1
do i=1,ndt
if {J-nli.eqg.i} then
fiacit,d+nzi=as -l di-dflux (i, 1) *alvi{l,d-nii)*area*
ht*dxt (1}
olse
f3ac{j,itnzj=at{j-nli, i
endi f
enddo
do i=ndt+l, {4+nrinp) *ndt
fHac{j,itnz)1=0.40
enddo
do k=2Z,4+nr+np
i=d-nli+nz+ (k~1)*ndt
if (k.eqg.2) then
fjac{),i)l=-dflux{l,k)*alv{l,j-nli)*area*ht*gdxi {1~
flux{li*dalv(l,j~nli}*area*dxt{li*ht
else
Fiac{i,i)=-dfluxil, ki*alvil,d-nli}*arearht*dxt (1)
endif
enddo
anddo
j=ngt+nii
if {i.eg.net} then
fiac(i,ji=1.d0
else
fijac{i,d)=-1.d0
flac{i,jtndesl-ndt+1l)=1.40
endif

Pab

nli=nli+ndt

do $=1+nii,ndttnli-1

do i=1,ndt
if {j-rii.eqg.i} then
facii,itnzi=wdfluxil, li*alv{l,j-nli)*area*ht*dxt(1}*
tpt-pab(l,d~nli)}/ft{l,1-nli)+flux{l}*
alvil,i-nli)*area*ht*dxt{1l}*{pt~
pabp(i,j~nii)}/fe{l,3~nlij¥*2
else
flac{y,i+nz}=0.40
endif
enddo
do i=1l+ndt,2*ndt
if {j-nli.eqg.i-ndt} then
fiacl{j,i+nz)=at{j-nli,i-ndt}-aflux{l, 2}*alv{l,j-niij*
area*ht*dxe (1% (pt~pab{l, j-nli)}/
Eri{l,d=nlit+flux{li*alv(l,j-nli}*arearht*
dxt {1}/ ftil,j-nlt}
else
fiac{j,i+nzl=atij-nli, i-ndt}
endlf
enddo
do i=2*ndt+l, {(dénr+np!¥ndt
fiac{i,itnz}=0.40
enddo
do k=3, {4+nr+np}
fwf~nlit+nz+ {k~1;*ndy
if (k.eqg.?) then
flaci(i,iy=—dflux{l,ki*alvil,i~nli)*area*herdxes (1}~
(pt=pab{l,i-nli}}/f8{I,J-nli}~flux(1}*
dalvi{l,i-nii}*area*ht*dxt{l)*
(pt-pab{l,f-nii}}/£fe(l,4-nli)
else
frac{i,)=-dflux{l,kl*alv{l,j~nli}*area*ht¥dxt{1l}*
(pt-pab{l,j~-nli}}/£t{1l,j-nii}
endif
enddo

enddo

if {l.eg.net] then
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fiac{j,i=1.d0
elge
fiactd,]1=-1.4C
fjac{j,jtndesl-ndt+]i=1 .4l
endif
C*-'i'* Vl
nli=nli+ndt
do j=2+nli,ndt+nlii
do i=1,2*ndx
fiac{j,i+tnz}i=0.40
enddo )
do i=2¥ndt+i, 3vndh
if (i-nli.eqg.i-Z*ndt] then
somal=0.40
do il=1,ndt
somal=somaltatij-nlil,1l)*cabil,il)
enddo
somal=-pnasdenza*somal
soma3=0.d0
do k=l,nr
gomarZ=0.d40
do 1l=1,ndt
somaZ=gomaztat (J-nli, 111 *erkil, 11,k)
enddo
aomal=gomai—pmr (k) fdensrlik) *somaz
enddo
somab=0,d0
do k=1,np
somad=0,d0
do il=1,ndt
somad=zgcmadtat (j-nli,ili*cpb{l,il,k}
anddo
somaS=somab-pmp{k}/densp (k) *somad
enddo
fiac(y,itnzi=at{j-nli,i-Z*ndt}+tsomal+gomai+somal
else
fhac{],itnz)=at(3~-nll,i-Z*ndt)
endif
endda
do i=3%*ndt+1, 4*ndt
fiac(},itnz}=wpua/denga*viil, j-nlit*at(i-nli, I-3*ndr}
enddoe
do k=l,nr
do i={3+kixndt+1, {4+k) *nedt
fjaci{i,i+nzl=-pmrik)/densrik}*vl{l,j-nki}*
& at {(j-nli,i-{3+k)*ndt)
enddo
anddo
do k=i,np
do i={3+nr+ki*ndt+l, {4+nr+klFndt
fiac{i,i+nz)=-pmpik) /densp{k)*vi{i,i-nli}*
& at{d-nli,i-(3+nr+kl*ndt}
enddo
enddo
anddo
J=1l+nli
if {l.2g.1} then
frac(y, ji=1.d0
else
fiac({i,j}==~1.d0
fjac(i,j-ndesl+ndt~1)=1.d0
endif
c¥*% %  Cab
nii=nli+ngt
da I=2+nli,ndt+nll
do i=1,2%ndt
fiac(j,i+nz)=0.d0
enddo
do k=1,2
i=j-nlitnz+{k-1}!*ndt
fiac({i,l)=-dflux{2,k)*alvil,j-nlil*area*dxt(Lli*ht
enddo
do i=2%ndt+1, 3*ngt
if {(j-nli.eg.i-Z*ndt} then
somal=0.d0
do 1l=1l,ndt
somal=gomal+tat{j-nli,il)*cab{l, 11}
enddo
fiac(y,ltnz)=somal+ecab{l,j-nli}*at{j-nli, i-2*ndt}~-
& dflux(2,3)*alv(l,j-nli}*area*dxt{l}*ht-
& flux{2i*dalv(l,i-nli}*area*dxt{l)*ht+aa*
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[ ceac{i*dholdii*areasdrtil}*hy
else
fiacid,itnzi=cab{i,i-nlii*at{di-nii,i-Z%ndt}
endif
enddo

do 1=3*npdt+1,4*ndt
if {j-nll.eqg.i~3*nd%) then
somal=0.d0
do 1lw1,ndt
semal=gomaltat (i-nli, iii*v1{L,11}

endde
fFiacti,itnet=vlil,d-nlit*at(j-nii,i-3*ndei+somali-
& dfluxiZ,4ralvi{l,j-nlij*area*dxt (L) *htt+taa*
& dreac{4)*hold{jrarsa¥dxi 1) *h%
alse
fiaci{i,i+tnei=v1{l,1-nlli*at{3-nli,i-2*ndt)
endif

enddo
do 1=4*ndt+l, (d4nr+np)*ndt
fiac(i,itnz}=0.4d0
enddo
do k=5, (4+nr+np)
$=3-nli+{k=-1)*ndt
fijac{],il=—dflux(Z, ki*alvil,j-nli)*¥area*dxt (1~
-

& ht+aa*dreacik)*held ) *area*dxt{1l)*h
enddo
enddo
j=1l+nli
1f {l.2q.1} then
frac(3i,d1=1.d0
else

fiaci{i,)i=-1.d0
fjacii,j-ndesl+ndt-11=1.d0
endif
ch*x  Crh
do k=1,nr
nli=nli+ndt
do §=7+nli,ndt+nli
do i=1,2*%ndt
fiac(i,i+nz}=0.d0
enddo
do kl=1,2
imj-nli+nz+ (K1-1)*ndt
flac{i,it=dflux(Z+k,kli*alv(l,3-nli)*area¥dxt (1} *ht
enddo
do i=2¥ndr+], 3vndt
if (J-nli.eq.i-2%pdt] than
gomal=0.d0

do ilel,ndt
somal=somal+at{j-nli,il)*crbi{l,11,k]
enddo
fiac{i,i+tnzi=sonmal+erbi{l,j-nii, ki*ac{j-nli, {-2*ndu}*
& dfluxiz+k, 31*alvi{l,j-nlit*area*rdxt{l)*ht+
& flux{2+ki*dalvi{l,j-nli)*areatdxt{l}*ht+
& ar{ki*reac{)¥dhold()*areardxt{l)*ht
else
fiac(j,i+nz)=arb{l,-nli,kl*¥at{j-nli,i-2¥ndt)
endif
enddo
do i=3*ndr+l, 4%¥ndt
if (3-nli.eq.l~3%ndt] then
fiacti,i+nzt=cdflux(2+k,4)*alv(l,j-nli)*area*dat {1)*htt
& ar{ki*dreac{4)*hold{}*area*dxt{1l}*ht
else
faci{i,i+nz)=0.40
endif
enddo
do kl=1,nr
if {kl.eqg.k} then
do i={3+k1)*ncdt+l, (4+Kk1) *ndt
if {5-nli.eg.i~{3+kl)*ndt) then
somal=0.d0
do 1l=1,ndt
somal=gomal+at (i-nll, 1l vi{l,11}
anddn
fjac(j,i+nz}mvl(1,j—n1i}*at(j-nli,i—(3+k)*ndt)+
& zomal+dfiux (2+k, 4+kli*alv{l, j~nliil*
& area*cxt{ii*httar{k)*dreac(4d+kl}*
& hold{)*area*dxt (1} *ht
alge

fiac{y,i+nz)=vii{l,j=nli}*at{j=nki, i-{3+kl)*ndt}
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endif
endde
else
do i=%+kli ndurl, f4+K1) Fndt
1f {d-nli.eg.i~-12+kli*ndt] than
fiac(i,i+nz)=dflux{Z+k, d+kli*aivi{l,j-nii)*arsa*
& dxt{l)*hrtar(ki*dreaciqd+kl)*hold()¥
& areardxt{l}*ht

enddo
do kl=1l,np
do 1=(34+nr+i) Y ndol, (denr+kil rndy
1f (d-nli.eqg.i-{3+nr+kl)*ndt) then
Flac{i,itnz)=dflux{2+k, 4+nr+kli*alv{l, j-nli}*area®*

& dxt {li*ht
else
fiac(i,i+nzi=0.40
endif
enddo
enddo
enddo
J=14nlj

if {l.eg.l) then
fiacty,ji=1.dC
else
fiac(j,d)=-1.dg
fiaclj,i~ndesl+ndt-1j=1.40

andif
enddo
P Cpb
do k=1,np
nli=nli+ndt
do J=2+4nli, ndt+nli
do 1=1, 2%ndt
fjac{],i+nz)=0.40
enddo
do kl=1,2
i=j-nlitnz+{kl~1)*ndt
fiacti, ii=wdfluxiZtnr+i, kit *alvi{l, j-nlil*areavdxt {1} *ht
enddo
do i=Z¥ndt+l, 2*ndt
if {j=nli.eg.i-2*ndt) then
somal=(.dd
do ii=1,ndt
somal=somal+tat (f-nli,ilj*cpb{i,1il,k}
enddo
fiac{ij,i+nz)=zomal+cpb(l,j-nli, K}*ac{j-nili,1-2%ndt)~
& flu(2+nr+ki*dalvil,j-nli}*area*dxte{l)*
& ht-dflux{2+ne+k,3}*alvil,j-nli}*area*
& dxtil)*ht-ap({kl*reac{}*dhold{i*area*
& dxt{l)*ht
elae
fiac{i,itnz)=cpb(l,j-nli,k}*at(j-nii,i-2*ndt)
endi £
enddo
do i=3*ndt+l, (d+nr) *ndt
fiac(i, itnz)=0.40
enddo
do kl=d4,4+nr
i=j-nlitnz+ikli«1)*ndt
fiac(j,i)=-dflux{Z+tnr+k, kil *alv(l,j-nlij¥arsa*dxn(l)*ht~
& apiki*drezaci{kl) *hold()*area*dxt (1] *ht
enddo
do kl=1l,np
if {kl.eqg.k) then
do 1=(3+nr+kl) *adt+l, (d4nr+kl} *ndt
LE {i-nlileq.i-i3+nc+kl)*ndt) then
somal=0,d0
do il=1,ndt
- somal=somal+vlii,il)*at{i-nli, 11}
enddo
fiac(i,i+nz)=vill,j-nli}*at(y-nll, 1-{3+nr+kli>
& ndti+somal-dflux{2+nr+k,4+nc+kll”
& aiv{l,i-nli)*area*dxt{l)*ht-
& apik)*dreac(4d+nr+kl)Fhold{| area¥
& dxc{il*ht
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fiacii,i+tnz)=vl}
& nat
endif
enddo
else
do i={3+nr+kli¥ndt+
1L {d=-nli.eg.1-{Z2
)=

i
fiac(i,i+nz)=

& alvil,3=~nii)*area*dxt(li*ht~apik}*
& draac(d+nr+ikl)y*hold(j*areardxnii}*ht
alza
fiaciy, itnz)=0.d0
endif
enddo
endif
enddo
andde
F=1+nli

if {l.eg.1l) then
fJaci{),1i=1.4C
glse
fiac(i,1)=-1.40
fiac(t,j-ndesitndt-11=1,d0
endi f
enddo
enddo
endif
return

lej-nliy*at{j-nli, i~ (3+nr+kiy*

I,04+nr+kl) ¥ndt
+nr+tkll*ndt) then
“~dflu (Z+netk, d+nrekl )l *

hmm m  m m m  — — h  — — fim da subrotina fonl-——-w-em———mmmem o m

real*s function fluxinflux)
implicit real*8({a-h,c-z}
parameter (ncl=30,nfl=20)
dimension fluxei{ncl,nfl)
common /gastorl/ ndt
common /pos/ 1,3,.0li
common /Eluxe/ fluxo
Yl=i-nli

npt={l-11% (ndt=1)+y1
Flux=fluxo (npt,nflux)

return

end
o e fim da subroftina flul-————w e oo oo
c
oEEE

c*%* Az suyberotinas a segulr (GAUSS, JCCBI, DEOPR e INTRE) foram.

e¥*r  pretiradas de Villadsen = Michelsen

subroutine gauss{n,ns,ncel,al
double precisicen a(neel,Z%ncoli, x
nl=n+l
nt=n+ns
if{n.eq.1l} go to 50
da 40 i=2,n
ip=i-1
il=tp
x=cdabsi{alil, il}]
do 10 d=1i,n
if{dabs{ali,1i}).1t.x} go to 10
x = dabsiali, 11}
ip=}
10 continue
iftip.eq.il) go to 20
do 20 j=il,nt
¥ = af(il,j)
al(il, j} = alip, 3!}
20 afip,3) = x
30 do 40 d=i,n
o= a(i,il}/a(il, i1}
do 40 k=i,nt
44 alj, k) = alj,ki=-x*alil, k)
50 do 70 ip=1,n
i = ni-ip
do 70 k=nl,nt
a{i,ky = afi,kifaii,1)
if {i.eq.l} go to 70
il = i~1
do 60 j=1,i1
60 al{j.ky = alj, ki-ali,ki*a(i, 1}

[(1978)
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7Q continue
return
end
e e i e Fim da suUbroting gausS————— == s rm e s i e

subroutine jeobl (nd,n,ne,nl,al,be,difl,dif2,dif2, roon}
implicit real*8 (a-h,o0-2z]
dimension difliind},dif2{nd),di£3{nd}, roct (nd)

calculo das ralzes = derivadas do poelinomio de jacobi

O 00

ab=altbhe
ad=be-al
ap=pbe*ral
difl(l)={ad/{ab+Z}+1:1/2
dif2{it=0.
if {n.it.2) gote 15
do 10 i=2,n
z2i=1-1
zmabtZ*zl
difl(ii={ab*ad/z/{z+2)+1)/2
if {i.ne.2) goto 11
dif2{i)={abtaptzi)/z/z/ (2+1}
gota 10

11 e=z*z
y=zl* (ab+zl)
y=y* {apty)
dif2{ij=y/z/{z~1)

10 continue

determinacac das raizes pele metods de npewton com supressao das
ralzes determinadas anterlormente

[P IR

9]

18 x=0.
de 20 I=1,n
25 xd=0.
w1,
xdl=0,
xnl=0,
do 30 4=1,n
o= {difl (3 )—u)*xn—-dif2 {3} *xd
apl={difl{y)~x)*xnl-41£2 (§)*rdl~xn
xd=xr
xcdl=xnl
RO=XP
30 xnl=xpl
go=1.
z=xn/xnl
i1f ti.eq.l} goto 21
do 22 j=2,1%
22 ze=ze-z/ (k-root(i-1)}
21 z=z/zcC
X=R=Z
if {dabs{z}.gt.l.d-0%) goto 25
root (i)=x
=X+, 0001
20 continue

Q

acrescenta eventuals pontos de colocacas em x=0 o x=l1
nf=n+no+nl
if {no.eq.0) goto 35
do 31 i=l,n
j=n+l-i
31 reot{i+tli=root{j)
root (1}1=0
35 1f (nil.eq.l) reoot{nt)=1.

[¥]

calculo das derivadas do polinomio

do 40 i=i,nt

x=root (i}

difi{iy=1.

dif2(i)=0,

di£31{11=0.

do 40 3=1,nt

if {j.eqg.i) goto 40
y=x-root{i}

ALE3 (L myrdi £3 (1) +3%diE2 (1)
dif2 (1)=y*dl 2 {i)+2%dif1 (i}
dif] {1 )=y*adifl{1)
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N0 a0an

0

0

40

10

25

&0
50

continue
return
end

subroutine dfoprind, n,no,nl, i, id,d41701,43812, 41132, root, veat)
implicit rceal*Biavh,o-z2)
dimension diflind),difzingd!,dif2ind), reot(nd),vect (nd)

dfepr calcula as matrizes de discretizacao & o5 pesos da
guadratura gaussiana, normalizades para soma 1

Id = 1; matriz de dicretizacac para vill {(x)
ld = 2; matriz de dicretizacace para vi{Z) (x}
id = 3; peses da guadratura gaussiana

nt=n+no+nl

1flid.eq.3) goto 10

do 20 j=1,nt

if (j.ne.i} goto 21

if (id.ne.l} goto &

vect {ij=difz{1]/difl{i}/2
gote 20

veot {1)=dif3(1)/difl(i}/3
goto 20

y=root{ll-rooti{i}

vect {ji=difli{ii/difl(3)/y
1f (id.eg.2) vect(j)=vect (¥ (dif2{i}/dif1{i}=2/v}
continue

goto HO

y=0.

do 25 4=l,nt

X=root{])

ax=x*{l-x}

if (no.eq.0) ax=ax/zx/x

1f {nl.eg.0) ax=ax/{il-x)/{l-x)
vect {1l=an/difl(Fi1**2
y=ytvect{j}

do 60 j=1,nt

vect{Jj=vect {]]1/y

return

and

subroutine intrp(nd,nt,x,root,difl, xintp)
implicit real*8 {a-h,o-z!}
dimensien reotind),diflind),sinte(nd)

avaliacac dos coeficientes de interpolacac lagrangiana

pol=1.

do & i=l,nt

vy —root {1)

xintp(i)}=0.d40

if {dabs(y}.1t.1.d-10) xintpli}=l.
pol=pol*y

1E {dabs{pol).lt.1l.4-10}) goto 10
do 6 i=l,nt
Xintp(i)=pol/difl{i)/ (x~root{i}]
return

end



APENDICE C - LISTAGEM DO PROGRAMA “DIN.FOR”, CALCULA A
RESPOSTA TRANSIENTE DE UMA COLUNA DE ABSORCAO COM UM
UNICA REACAO QUIMICA.
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R L R R R R

* Este programa caloulz a res

recheic de abzorcac com
poessul tambem sub-rotinas
baseados em RNA's & ne modeleo d2 Convelucac.

= cransiente de uma coluna de
ac ouaimica. Alam disto, sste

E3

+

*

aue de contrele preditivo com modelos

R N O Ak SR R S G T O T S SR

*

*

o

*

RS R A A A R R R S R A e SR LRSS PR

implicit deuble precisionia-hk,o-z)

double preciszien mil,mig,nagint,nagintl, inp,
&nplint,nplintl,nrliot,nrlintl,nalint,nalintl,isa
parameter [nef=6,npf=%8,nac=4, npuuo,nvl inpe-li*nectl)
parameter (nra=l,npr
parameter [(ngr=50, ngl=2
parameter [(nl=37,nm=22,nn=s, nmg=233]

parameter {ndm=20,nen=10)

parameter (ndim=30,nsconv=3)

integer flag,tvar

character*l? arg,arqs

logical contrela

dimension a[\nﬁﬁ),JLwrrﬂ},cafncl,n“r npf, r{h”l nef,npi,nrel,
fkepinci,nef, npf,npri,ecinre),apinpri,difpinpr}, ftinec, npol,
&pab(nec,npc),vl(nec,npcj,cab(n@c,np@),crb( neq, npc nre,
sepk{nec, npe,npr) ,densrinrel denspinprl,pmr{nre), pmpinpr),

&crbin(nre},cpbin(npr},cpbout(npr},tvar(l@),tempol(i%),nvarél@ﬁ,

Spulso (10}, ktipotl0), fintingr,vlintingl},zgingr),z1l(ngl),2zglingr},

£z1llingl),sintpi{npc),pabint| nqr},crbaux(nre),‘rbauXL{nLO}
gcpbaux (npr),epbauxl inpr),viintl{ingl},pabl {ncl},pabintl(ngr),
&cablincl),crbl (nel,nrej,cpbl (nel,npr}, fintl{ngr), cabint (ngl),

gocrbint(ngl,nre}, cpbintingl, npri, cabintl {ngl},cpbintl (ngl,nprt,

scrbintl ingl,nre) npfag(2),concrinre},concpinpr),args (3},
&aconvi{neconv,ndin}, hconvinsconv, ndim)

o r Colocacac Ortogonal
dimengion 4diflinpe),difz
gni{npc),alfinpc}, bLtfﬂp"
gatinpo,npol,xgincl),xin

m**r Redes Neurals

o), dif3npa), rootinpo) vect {inpol,
inpf,opfl,binpf,npf) ,dxinef},
gt inpel,dut(nec), 1t (npe)

np
&

8¢}
J r
cf),

dimension inp{nmp,nl),des{nmp,nn), res(nnp, nnl,par{l),pvvi{4,nl,nm},

Lpwy {4, nm,nn),carvid, nl+nnl,cbrvi4,nitnn),ntav{4,nl+nnl,pvinl,nm),

dpwinm,nn),car{inl+nn),chrini+nnl,ntainl+nnl,infovi4,8)
Vetores da sub-rotina de modele por redes neurals
dimension entradas({ndm,nzn)
c**%  Vetores utilizados nas subrotinas de controle

common /blocol/ b,dx

common fblocola/ar,ap,as,do,difp

common /bloce2/ nd,ne,np

comman /bloceld/ ca,cr,op

common /bloco3a/ er,ea

common /blocod/ ne

comacn /bloces/ a,x, g

comnon /blocoe/ ck

common /difus/ da,dqg

common /const/ temp,:r

common /tempo/ t,h

common /gastor/ pt

commen /gastorl/ ndt

common /gastor?/ net

comnon /proptor/ av,rol,mil,area

common /propllig/ sigmac,sigma,d

common /Sproprec/ dp,epsion

common /propper/ densa,densrc,densp, pma, pnr, pnp

common /fluter/ ft,vl

common /conct/ pab,cab,crb,cpb

cotmen /conctl/ pabl, cabl,crbl, cpbl

commen /dademed/ nmed, nvar

common /dadomoeda/ tvar,tempel,pulso,ktipo

commoen /propgas/ mig

common /propgasa/ rog

common /sclubilidade/ ho

C*‘k*

common /reder/ inp,des,resg,par,pvv,pwv,carv, cbrv,pv,pw,car, cbhr

common /redel/ ntav,nta

common /redinfo/ infov

common /modelo/ nian,ning,ns

commen /idade/ entradas

common /mentsai/ fin,pabin,vlin,cpbin,cpbout, pabout
common /limite/ vimin,vimax,vlfloocd
common /paracent/ Llhco, ipred, imodeont
common /setpoint/ set

common /feoefconv/ aconv, hoonv

commen /intconv/ nent, nmode]

data pl/f3.14159/

Rk E
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ct**  Entrada de dades fisico-guimices = ds condicoes de sntrada
o*** da celuna atraves ds arguivo

C-k**
open(unitzoa,Eilem’dadodin.dat',statUSL'oLd')
read(2,%) d,z
read (9,*) av,slgma, sigmac, 2pslen
read(%,*) dp,diam,ht
read {3, *¥) temp,pt
read{9,*) fin,pabkin
read{%,*} viin
read{9,*) densa,pma,cabin
read(9%,%) nr
read(9,*) (densrii),pmr{l},crbinii;,dr{i),i:l,nr)
read{®,*) np
read{2,*) {densp{il,pmpi{i},opbin{il,i=1,np}
read(9,*) r,ck
read(9, %] aa,ea,da,dg
read(9,%) (ar(i},eriii,i=}i,nr;
cead (9,%) (ap(l),i=1,np}
read(9,*) ho,rol,rog,mig,mil
close (8}
do isl,np

difp{ij=dri{l;
enddo

c*'{:*

c*** Entrada de dades de conflguracac dos pontos de colocacaoc =
er*¥ elementos ac longe da torre {gue davem ser iguals aos utilizades
c***  na geracao do perfil esstacicnaric.

C*i“k
openf{unit=11, file="configz.dat',status="'old"}
do i=1,2

read(1l,*} ni{i),alfii),pec{i}

enddo
tempac=0.d0
nat=ni(1}+2
nd=ni (2)+2
read{ll,*} ne
npontes=(ne-L1* (nd-1; +nd
read({11,*}) {(xg{l), l=2,ne}
read{ll,*) net
npt=i{net-1)* (ndt-1+ndt
read{11l,*} {xgt(l), 1=2,net}
read{il,*) h
close{ll)}

ck*‘*

cr*x  Calculo das matrizes de colocacao

C**‘k
do k=1,Z

alfa=alfik)

beta=bet (k]

n=ni{k}

nt=ni{k]+2
ci’*‘!’.‘
c***  Calcule dos pontos de zolecacac
c*‘#*

call jeobl{npe,n,i,l,alfa,beta,difl,difz,dif2, roct)
goto (1,2}, k
1 continue
nope=1
do j=1,nt
xt{ji=roct(i)
enddo
gote 3
2 continue
nope=2
do j=1,nt
w{il=rooct{i)
enddo
goto 3
continue

Lak

Ct"k‘k‘
c***  Calcule da matriz a(3,i)
Ct'k'k
id=1
do j=1,nt
call dfoprinpe,n,l,1,3,1d,dif),dif2,di€3, root, veat]
do i=1,nt
ai{it,il=vect (1)
anddo
anddo

okkE
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CF*E Oalcule da matriz bij,i;

ck*‘k’
if {nopc.eg.?) then
id=2
do j=1,nt
call dfopr{npc,n,l,:,W,LM,dJLL,QWfZ dif3, root, veet)
do i=1,nt
b(j,ijzvect(i}
enddo
enddo
endif
if {k.eg.l} then
do j=1,nt
o 1=1,nt
at(i,iy=alj,:
enddo
enddoe
endif
enddo
C*'}:‘k

e¥**  Caleulo dos vetores ds roct = difl a serem usades pela rotina de
c¥**  de integracao
C‘k*‘*

n=ni{1)

call jccbi(npc,n,l,l,aif(l},batél),difl,difZ,difE,rootj

flag=1
npfag{l)=0
npfag{2j=0
xg{l)}=0.0
xg{net+l)=1.¢
do l=1,ne
dx(l!:xq(l+iJ—xq(lj
enddo
xqti{lj=0.0
XQuinet+l)=1,0
do 1=1,net
dXt (1] =xgt {1+l ) -xqtl)
enddo
area=pl*diam**2/4,
idados=1

Li=h
ntrein=0
c**‘k
c*¥**  Leitura do perfil inicial ao longe da teorre {no formato enm quea
c*¥**  ah gerado pele programa EST, FOR
c***
wWrite(*,*] 'rnome do arquive de sntrada de dados?!
read({*, 23} arq

if {arg.eq. ') then
arg='perfinic.dat’
write{*,*) *Padrac = "perfinic,dat:
write(*,*)

endi f

%23 format(a)
open{l?,file:arq,status:'gld’J
do l=1,net
do j=1,ndt«1
read {17, *) ft(},7),pabfl,tj,fl(l,w},czb(l Jelt,ep(1,3,1)
cpbil, j,2)=cpb(l IVSTEY.

anddo

if {l.eg.net} then
j=ndt
read{1l7,*) ftq(1, 1},pab(l 1revlil, 1),crb{l,j,l),cpb(l,j,1)
Cpb(l,J,2)~ﬂpb(l 3.1

endif

if {l.ne.l) then
fei{l-I,ndt)=Ffr(1,1;
pab{l-1 ndt)~pabcl 1)
vi(l~1, ndt)=vi{l,1}
crb({l-1,ndt, Li=crb(l,1,1}
epb(l-1,ndt, 1= =cpb(Ll, 1,1}
cpb{l-1,ndt,2) =cpb{l,1,2)
endif
enddo
viin=vi{l,1}
do 1l=1,net
de j=1,ndt
cabi{l,j1=0.d0
2nddo
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enddo
capin=cabil, 1)
close(17)

g=8 . Bl¥3600. %42

lerhld
c*®*  Yalares iniciais para subretinas de contrele
C‘k‘k"k
* Variavel legica que define s2 o simulador deve rodar sab
* contrele ou nao.
controla=.true,
* Horizonte de predicac
ihew3
* Horizonte de controls
ipred=21
* Tempo de amestragem do sisiema
tamost=0.5qd0
* Vazao minima p/ garatir grau d2 melhamento minimo
call grnolha(0,vinin,grau)
* Vazao maxima {limitada 4z wvalvula)
vimax =100.d0
* Variacao maxima da vazao ds ligquido permitida
dvmax="7.7d0
* Flag de atuacac do controle
neflag=0
* Informacoes iniciails para as sub-rotinas de controle
ifalha=-~2
nchama=-~1
ichama=0
* Inicializacac do IEA {com valor negativoe para indicar la. chamada
iea=-1.d0
* Madele de predicac a ser utilizade (Convolucao=0, RNA=L)

imodeoent=0

cx¥*  Leitura dos coeficisntes do modelo de cenvolucao
if {imodcont.eq.d) than
open(ld, file='conv.dat',status='old"}
read (10, *) nmodel,nant
do k=1,nent
do iwl,nmodel
read(10,*) aceonvik,i), nconvik, 1)
endcdo
enddo
cloge (10}
endif
c*‘k*
c¥¥*  Egtimativa inicial dos perfils no filme de transferencia de massa
Pl

do 1=1l,net
da jml, d
= {1=-1)1% (nedt=-3 1 +3
a{n, l l)—pab(l i/ he
dc Ki=l,nr

crin,i,l,kli=cripil,j,kl)
cri{n,ne,nd,kt}=crbi{l,j,ki)}/10
enddo
do kl=1,np
cpin,l,l,kll=cpbil,i,kl}
cp(n,ne,nd, klj=cpb{l,],kl}*10
enddo
do 1l=1,ne
do 4i=1,nd
pontol=xg{ili+x{jl}*dx(1l1;
ca{n,il,jli={l-pentoly*caln,l,1)

do kl=l,np
cpin,ll, 91, kl)i=cp! gl elltpontol¥icp(n,ne,nd, kl)-
& cpin,l,1,kl})
enddoc
do Kl=1l,nr
crin,ll,3l,kl}=crin, 1,1, kl}+pontel*(crin,ne,nd, kl}-
& cr{n,l,1,kl)}
enddo
aenddo
enddo
anddo

anddo
Ci‘**
c¥*¥*  Carrega pesos da RNA utiilizada na predicac do fluxo de
c***  transferencla de pazsa
c**‘k

write(*,+!
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Writ
writ
writ

=X

e

16

17

18

ok ko

gk
oK kR
C‘k*‘k

do i=1,2
enddo

*’rj
ef*, %) "Nome doz Arguivos de
'A',-k}

format {1x, ‘Arguive t,il,t
s q

do kl=1,3
wWrite(®, )

wWrite{*,16} k1

read{*, 23} args{kli

if (arqs[kl).eq.'
goto (17,132,143, x1

= "pesol.datnr

= "pesol.dat!

l},sta;ms:'unknown’}

continue
Args (Ki)="pezol . dan?
Wroitelw, +) tpagea
goto 18
continue
args{kl)='pesol.dat "
Writel*, %) 'Padras =
goto 18
continue
args (kl}="pesol.dac!
wWrlte{*, *i *Padracg
goto 18
continue
endif
Open(ll,fileﬁacqs(k
read {11, *} infov(ki,2)
read({1l,%) infovikl, 4}
read{ll,*) infovikl, sy
do i=l,infov(kl,})%infov(kl,Sj
readi{i], *) carvikl,i;
enddo
do izl,infov{kl,3)+infovikl,53
read{ll,*) cbrvikl, i)
enddo
do i=l,infoviki, )
do J=1,infovikl, 4]
reacd (11,*} pvvikl, 1,4
enddo
enddo
do j=l,infov(k1,4)
do k=l,infov(k1,5)
read{ll,*) pwvikl, , k)
enddo
enddo
close (11}
enddo
Tipo de adimensionalizacao d

do k=1,3

do i:l,infov(k,3}$inﬁov{K,5)

ntavik,it=0
enddo
ntavik,1li=3
ntav{k,7)=]
endde

Carrega pesos do mode)

write %, %) *Nome do argquivo do

read(*, 23} arg

o interno do controls

if {arq.eq.’ '} then
arg=‘pesonmt.dat’
write{*,*) 'Padrag = "pesomt . datm
write{*, *}

endilf

open(ll,filemarq,statusm'uﬁknown'j

read{ll,*) nian

sing, ns

read{11, ) infovi4, 3)
read{l1,*) infovi4,q4)
read (11, *) infovi4,s;
do 1:1,infov{4,3}+infov;4,5)

read{ll,*} ca
anddo

rvi{d, i)

do i=l,infov(4,3)+infov(4,5}
read {11, +*} cbrv(4,i)

enddo
do i=1,infov(4,
do j=1,infov(
read(1l1,*)
anddo

3)
4,4
Bpvvid,i,1)

modelo por redes neurais?

#Ntrada da rede trainadas’

42 entradasg/saidas

preditive por RNA

T2

139



Apéndice C

140

c'k'k*
C***
c*'k"k
C***
C»‘.—'A'*

C*i(*-k

enddo

do J=1,infov (4,4
do k=1, infov(4, %]

read{ll,*] pwvid, 1,k

enddo

enddo

close{1l}

de L=1,infovid, 3)+infovid,B]
ntavi{d,i}=0

enddo

Malha inicial a ser utilizada no metodo das caracteristicas.
E calculada usando intarpolacaos polinemial s partir do perfil

gerado para o estade estacionario

dt=h
fint(i)}=£fin
pabint (1l=pabin
hgint=hg{vlin}
alvint=alviviin)
do kr=1l,nr
crbhint(l,kri=orbin{kr)
anddo
do kp=l,np
cpbint{Ll, kpl=cpbin{kr)
enddo
cabint{l)=cabin
viint{l)=vlin

z2g{l)=ht
z1{1)=0.d0
iter=l

ks

- l=net

Calculo da fase gas

40 continue

if (iter.eg.l) then
Zgik+l)=pgik)~-fint{k)/ (hgint*area)*dt
Fint{k+tit=Ffint (k)
endlf
great=0.d0
1E {zgik+l).gr.0.d0) then
if (zgi{k+l)/ht.lb.xgc(l}} 1=1-1
endif
zw={zglk+l)/nt-xgt (L)) /dxnil)
call intrpinpec, ndt,zx, rect,difl, xintp)}
hginti=hg{vlint{1)}
soma=0.d0
do i=l,ndt
somassomatxintp{i)*ft{l,1)
anddo
fint {k+i}=s0oma
valor=zg{k—~({fint{k}/thgint¥*area)+fint(k+1}/
thgintl*area))*dt/2.d0
if {dabs{{valor~zgik+l)i/zgtk}l.gt.great}
great=dabs{ {valor~zgik+l}ll/zgikl]
iter=iter+l
zg{k+li=valor
if (great.gt.l.d-8) goto 40
soma={0,d0
do i=1,ndt
soma=somat+xintp (it alv(vi{l,i}}
enddo
alvintl=soma
soma=0,dd
de i=1,ndt
soma=somatxkintp (i) *pabil, 1)
enddo
pabint (k+l)=soma
if {zg{k+l}.gt.0.d0} then
[ E
iters=l
goto 40
endif
fator=zgi{k)/{zg(k)~zgl{k+l})
fint{k+li=fintik)-fator*(finti{k)-fint(k+1}}

cpabint{k+l)=pabint{k)-fator*{pabint(k}-pabint(k+1l)}

Zgik+1)=0.40

Kmaxg=k+1l

do k=], kmaxg
fintl(k)=fint(k}
pabintl(k}=pabint (k)
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zal{ki=zglk)
enddo
k=1
1=1
iter=]
c*** Calculo da fase liguida
41 continue
1T (iter.eg.l) then
zi{k+l)=zl{k)+viint (k)/ (hgint*areas)*dr
viint (k+l)=vilint(k}

endl
great=0.40
if tzl(k+l).1t.ht) then
if (zl(k+l)/ht.gt.xqgoil+iy) d=l+l
andif

zr={z]l{k+tl)/ht-xgt il /dat (1}
call intrpinpeo,ndt, 2z, root,difl, xintp)
soma=0, dl
do i=1,ndt
scma=soma+txintp(ii*vi(l, i)
enddo
viint {k+l}=goma
haintl=hg{vlint{k+1}!
valor=z1l{k)+(vlint{k}/ hgint*area)+viint{k+l}/
& thgintl*area) *dt/2.40
if {zl{k).gr.l.d~1%) thean
if {dabs{(valer-zLl(k+1l)}i/211kl}.gt.great)
& great=dabs{{valor-zlik+l)!/2z1{k)}
endif
iter=itertl
zi{k+l)=valor
if {great.gt.l.d-8) goto 41
goma=0.d0
do i=l,ndt
somaFsomatxintpl{ii*cabi{l, i}
enddo
cabint (k+1l)=soma
do kr=i,nr
goma=0.d0
do i=1,ndt
soma=gsomatxintp (il >aerb(l,i,krj
enddo
cripint {k+l,kri=zoma
enddo
do kr=l,np
goma=0.d0
do i=1,ndt
soma=somatxintpl{ii*cpbil,i,kr)
enhddo
epbint {k+l, kr)=s0ma
encide
1f {zlik+1l).1lt.ht} thsan
k=k+1
iter=1
goto 41
endif
fator={zl(k)-ht)/(zlikj=~zlk+l}i
viint{k+il=vlinttiki~fators (vlintikl-vlint(k+l))
cabint{k+li=cabint{k)~fatcr* {cakbint{k)~cabint (k+1}}
do kr=1,nr
crbint (k+1l,krj=crbint (k, kr}-fator* (crbint{k,kr)-crbint(k+1l,kr})
enddo
do kr=1,np
cpbint (k+l, krj=cpbint (K, kr)-fator* (¢cphint ik, kri-cpbint{k+l,kry)
enddo
z1l {k+1l})=ht
kmaxl=k+1
do k=1,kmaxl
do kr=l,nr
crbintl{k, krj=crbint(k,kr)
anddo
do kr=1,np
cpbintl{k,kri=cphintik,kr}
anddo -
viintl(k}=viint{k}
cabintlik)=cabint (k)
2l {k)=zl (k)
enddo
Cir*'k
c¥¥*  TInjcio do pregrama principal
C***
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c¥*:  [Define tempe iniclal 2 t=mpo total de simulacac

t=0,d0

e=(, 8d0
cE**  Abre arquivo gue guarda saldas do progesszse 2 cada “"tamoest!
k%% intervalo de fempo

open(lé, file='cut.dat’, status~="unknown'}
crr¥  Formatacac dog dades 3 seresm impresse no arguive anterior
T2 format{EB8.5,1x,c12.¢6,1x%,f¢.4, 1%, 8.4, 4=, f8,4, 1%, £7 .5, 1%, £7. 5]

B R R R R R R A R L R S R R R AR R

¥ Inicio do laco d= integracao *

EAR R R AR R EE SRR R TR R R R i R R O R R A R N R TR RS s

10 continue

C*‘k*
c**x  Chamada a sub-rotina gue modifica condicoes de entrada da torrs
c*‘k‘k
call medifica{fin,pabin,vlin,cabin,crbin,cpbin, flag, npfag)
C*'k‘k

c¥**  Madifica condicao de zntrada de gas
C-ir'**
1f {npfagi{l).eg.l) then
fintl{l)=fin
pabintl (l})=pabin
zgl{1)=ht
do k=1, kmaxg
fintl{k+il=fint (k!
pabintl (k+1l)l=pabint {k}
2alik+1l)=zglik)
enddo
kmaxg=kmaxgtl
do k=1, kmaxg
fint{k)=fintl (K}
pabint{k})=pabintl{k)
zg{k)=zgl ki
anddo
endif

cr*x  Madifica as condicoes de entrada do liguide (as modificacces
c*¥** no liguide ocorram tante poer acao de contrele, come por
c¥**  perturbacac externa)

1f {{npfagi{2).2q.l}.0r.(neflag.sq.1}} then
viintl{l)=viin
cabintl{l)=cabin
do kr=1,nrc
crbintl (], kri=crbintkr}
anddo
do kp=1,np
epbintl{l, kip)=cpbinikp;
enddo
z11{1}=0.40
do k=1, kmaxl
viintl{k+l)=viint (k)
cablintl{k+l)i=cabint {k]
do kr=1,nr
crbintl {k+l,kri=crioint ik, kr)
enddo
do kp=1l,np
cplintl{k+l, kp)=cpbint(k, kp!
enddo
211{k+l)=z1(k}
aenddo
kmaxl=kmaxl+1
do k=1,kmaxl
viint{kl=vlinti(k)
cabint{R)=cabintlik}
do kr=l,nr
crhint ik, kri=crbintl ik, ko
enddo
do Kp=l,np
cpbint (k, kpi=cpbintl {k, kp!
enddo
zi{k)y=211(k}
anddo
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Z

2

c*'k'k

C***

9

8

&

ncflag=0

endif
kmaxgl=kmaxg
kmaxil=kmaxl
iteracao=1
continue
great=0.d40
loo=kmaxl
k=1
l=net
itepr=1
zgl{l)=ht

continue

Predicac do fluxe interpelande-se os valores p/ fase ligquids
if (loe.gt.kmaxl} loc=kmaxl

continue
if tegik).gr.0.40) then
tf ({zgiky.ie.zl(loc)).and. (2g(k).ge.zl{loa~1}]}
then
if {(loc.ne.lj then
fator=(zg(k)-zi({loc=-1}}/{2l{loc)~-zl(loc=1}]
nentre=1
endif
else
1E fzgiky.lr.zlilogl) then
Ioo=loc-1
else
loc=loctl
endif
goto &
endl £
elze
loo=1
if {daks(zlloctli-zi{lee)i.gf.l.d=8) then
fator={zglkli-zl{loc)i/tzl{loctl) -zl {loc})
alse
Loc=2
fator=(zg(kj=-zl{locii/ (zl(loc+l)-zl{lcc)}
endif
nentre=_
endlf

hgint=hg{vlint{k}}
if {nentre.eg.l) then
cabaux=cabint (loc~lj+fator* {cabint {leoc)t~cabint {loc-1})
viaux=vlint{leoc=1}+fator* {vlint{loc)-vlintilec~1}]
alvint=alvivliaux)
do kr=1,nr
crbaux (kri=crkint {lec-1,kyi+fator* (crbint{loc, ke~
arbintiloc-1,krl]
enddo
do kp=l,np
cpbaux {kp)=cpbint (loc-1,kpl+fator*{cpbint (loc,kp)-
cpbintiloc-1,kpl}
enddo
else
cabaux=cabint {lec)+fator* (cabint{loc+l) ~cabint (loc))
vilauxsviint{loci+fatorv{vlint{leoct+l)-viint{loc)}
alvint=alvivlaux)
do kr=1,nr
crbhaux (kri=crbintilec, kri+fator® (arbint{loctl, kel -
criint {loc,kr}]
enddo
do kp=1l,np
cpbaux (kpl=cpbint (log, kpl+fator* {cpbint {loctl, kpl-
cpbint(ioc, kel
enddo
endi £

Pradicac de fluxo

inpil,1)=pabint ik}
inpil, 2 =fint{k}
do kr=1,nr
inp{l,kr+2i=crbauxikr]
anddo
do kKp=l,np
inpll, kp+net2l=cpbaux (kp}
endda
inpi{l,ap+tnr+3)=viaux
nagint=flux (1}

1f (k.ge.kmaxgl) then
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zglik+1l)=0.30
finti(k+i)=fintlik:
papinti (k+l)=pakint] {k;

andif
if {loc.gt.kmaxlli loco=kmaxll
contine
if (zglik+l).gt.0.d0) then
1f {fzglik+li.l=.zllilociiiand. fagl{k+l).ge.211{lec-1} )}
then
if (loc,.nell) fhen
fator={zgl{k+li-z11l{loc~11 )/ (21l {lcc)~221{lac~-1 )
nentrs=1
zndif
else
1f {zglik+ii.le,.zll{lcel) then
loe=lioo-1
slse
log=loa+l
endif
goto 5
endlf
else
loc=1
if (dabs{zll{loc+i}=~zll{lec)).gt.l.d-8) then
fator=(zgl{k+1l}-zl1l{lca})/(z1ll{loatl}~zll{lac)}
alse
loc=2
fator=(zgl{k+l)-zll{loc)}/{zll{loc+li-zLi(log}}
endif
nentre=0

endi f

hgintls=hg{vliintl (k+1})
if fnentre,eq.l) then

cabauxl=cabintl {loc-1li+fatort{ecabintl {loc)~cabintl (loe~11)
viauxl=viinti{loo-li+fator*ivliintl{lcc)-viintli{loc~-1}}

alvinti=alviviauxl}
do kr=1,nr

crbauxl (kr)=crbintl{loc-1,kri+fator* {crbintl{logc,kr)-
crbintliloc-1,kr))
enddo
do kp=1,np

cpbauxl (kpl=cpbintl{lca~1l,kp}+fator* (cpbintl{loc, kp)~

cpbintl (lec=-1,kp})
enddo
elae

cabauxl=cabintl {locit+fator* (cabintl {loct]l)~cabintl {loa}))

viauxlsvlintl{loc}+Ffator®*iviintl(loc+l)-vlintl(loc)}
alvintl=alv(viauxl)
do kr=l,nr

crbauxl (kri=erbintl(loc, kriffatorsterbintl{loctl, kri-

crbintl{loc, ke) )
enddo
do kp=1l,np

cpbauxl (kpi=cpkintl{loc, kpl+fator* {cpbintl{loctl, kp)~

cpbinti{loc, kpl}
enddo
endif

Predicac do fluxoe

inp(l,l)=pabintl(k+1)
inpt{l,2j=fintl{k+1)
do kr=l,nrg

inp (i, kr+2)=crbauxl{kr;
enddo
do kp=1,np

inp(l, kp+tnr+Zi=cpbauxl (kp}
enddo
inp(l,nptnr+3j=v]lauxl
nagintl=flux{l]

vi=1l-pabint{k})/pt

vZ=l-pabintl(k+l)/pt

valor=fint (k}*vl/v?

if {dabs{valor-fintl (k+11}/£fintl{k+1}.gt.great}
great=dabs{valor-fintl{k+1}}/Ffintl(k+i)

fintiik+li=valor

vi=nagint¥*alvint*{pt-pabint{k}}/hgint

vZ=nagintl*alvintl* (pt-pabinti{k+l}/hgintl

valor=pabint{k)—{vi+vZ)*dt/2Z.

if {dabs{valer-pabintl{k+l})/pabintl(k+l).gt.great)
great=dabs(valor-pabinti{ik+1l]}/pabintl (k+1}

144
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pabintl (k+li=valor

valor=zglki~lfint ik /{hgintvarsar+fintl {k+1Y/

& thgintli¥area) | *dt/2.4d0
1f ldabs{zglik+i)i.ge.l.d-8) than
if (dabsi{{valor-zgli{k+1})/zgl(k+l}).gt.great)
& great=dabs(valor-zglk+1)j/zgl{k+1)}
else
1f {dabks((valer-zglik+li}.gt.great)
& great=dabs!{ (valor-zglik+iid)
endif

zglik+li=valor

1f {zglik+l).12.0.4%8) then
kmaxgl=k+}
gote 27

else

kaskor 1
goto Z8

endi f

C:*‘k*

o**¥  Balanco global de liguids pelo metodo das caractaristicas
c**‘k
27 continue
loo=kmaxg
k=1
I=1
z11(1}=0.d0
c¥**  Predicac do [luxo interpolando~se os valeres p/ fase gas
if {loc.gt.kmaxg) loc=kmaxy
11 continue
if {loc.gt.kmaxg) locskmaxg
if t2l{k}.lt.ht) then
if {{zlik).le.zgilice~1)) and, {2l{k}).ge.2gllcc) )
& Lhen
fator={zl{ki-zgiloc-1)}/izglloc)~2g{loc-1]}
else
if (zl(k}).gt.zgl{leo)) then
locwioe~1l
zlse
loe=igc+l
endif
gote 11
endif
endi £

alvint=alvivlint{k)}
hlint=hold{vlint (k;}
pabaux=pabint (loc~1)+fator* {pabint{loc)-pabint{ioc-1}}
faux=Ffint{lec-1i+fator* {finr(loc)~fint{loc~1]}
ck¥**  pPredicao do fluxe
inp{l,l}=pabaux
inpi{l,2)=Ffaux
do kr=l,nr
inp{l,kr+2)=crbint ik, kr!
anddo
dg kp=1,np
inp(l, kptnr+Zi=cpbint (k, kp)
enddo
inp{l,np+nr+3=viint (k)
nagint=flux{l)
nalint=0.d0¢
nriint=-flux{z)
nplint=flux{3}

if {loc.gt.kmaxgl) loo=kmaxgl
1z continue
if (zll{k+l}.it.ht] then
1f (({zlli(k+il}.le.zgl{loc~1})t.and. {zlLl{k+1}).ge.2g1(loc) )}

& then
fator={zll{k+l)~zalilac-1)1V/{zgl{loc) -2l {loc=-11])
Blse
if {2ll{k+1l]).gt.zgl{lec)) then
loc=loc~1
else h
loc=loc+l
endif
gote 12
endif
else

fator={zll (k+ll=zgl it} / (2gl(2}~2gl{l))}
locmz
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endif

Alintl=hold(viintl (k+1i;
alvintl=alv{vlintlik+l}]
pabauxl=pabintl{lec-li+fator* (pabintl{loc)-pablinti(loc=-1}
fauxl=fintl (loc~l}i+fator*{fintliloc)=Ffintl (loc~11)
c¥¥¥  Predicac do fluxo
inp{il,1)=pabauxl
inpi{l,2)=fauxl
do kp=i,nr
inp(l,kr+2=crbintl {k+1,kr!
enddo
de kp=1,np
inp(l,kp+tnr+Zl=cphintl (k+1,kel
enddo
inpil,nptnr+3t=viinel (k+l]
naginti=fluxily
nalintl=0.d40Q
nriintl=-flux (2]
npilintl=filux{3;

conca=cabint (k)
do kr=1l,nr

concy (kri=crbhint (k, kr}
anddo
do kp=1l,np

conep (kpi=cpbint (K, kp}
enddo
teacao=reac{conca,concr, Tonop, nr, np, k)
conca=cabintl (k+1)
do kr=1,nr

concr{krl=crbhbintl (k+l,kr}
enddo
do kp=l,np

concplkpl=cpbintl{k+l, kp}
enddeo
reacaol=reac{gonca, concy, Conep, N, ne, ok
vi=nalint*alvint/hlint-cabint{ki*pma/{rcl*hlint)*nagint*

& alvint-aa*reacao
vZ=nalintl*alvintl/hlinti-cabintl(k+l}*pma/(rol+*hlinti})*
& nagintl*alvintl~aa*reacacl

valor=cabint (k) {vitvZ)*dt/2,
1f (dabs{cabintl(k+l)).ge.l.d-8} then
if {dabs{valor-cabintlik+1l}j/cabintl (k+1).g%.great)

& great=dabs{valor-cabintl (k+1))/cabintl (k+1}
else
if {daba{valor-cablintlik+l)}.gt,.great}
& great=dabs{valor-cabintl{k+1}}
endif

cabintl{k+l}=valor
do kr=1,nr
vil=nglint*alvint/hlint-orbint (k,kri*pma/ (rel*hlint)>

& nagint*alvint-ar{kri*reacao N
vZ2=nrlintl*alvinti/hlintl-crbinti{k+l, kri*pma/(rol*hlintl)*
& naginti*aslvintl-arikri*reacasl

valorscrbhinti{k, kr)+ (vitvz)*de/z,
if (dabs(crbintl{k+i,kri).ge.l.d=-8} then
if (dabasi{valor~crhintl{k+l,kr}l/crbintl(k+l,kr}.gt.great}

5 great=dabs{valor-orbintlik+tl, kr) ¥/ erbintliksl, ko
else
1f (dabs{valor-crbintlik+l,kr)).qgt.great)
& great=dabs{valor-crbintl(k+l,kr})
endif
arbintl (k+1,kri=valor
enddo
do kp=l,np
vi=nplint*alvint/hlint-cpbint {k, kp)*pma/{rol*hlint ) *nagint*
& alvint~aplkpl*reacan
vZ=nplinti*alvintl/hlinti-cpbintl(k+1, kp)*pma/(rol*hiintl}*
& nragintli*alvinvl-apikp)*reacanl

valor=cpbint (K, kritivity2)vdt /2.,
if (dabs{cpbintlik+l,kpl}.g=2.1.d=8) then
tf {dabs(valor-cpbintlik+l, kph Y/ opbinti{k+l, kp).gt.great)

& great=dabs{valor-cpbintl{k+l,kp)i/epbintli{k+l, kp)
else
1f {dabsi{valor-cpbintl{k+1,kpj).gt.great)
& great=dabs (valor-cpbintl (k+1,kpl]
endlf
cpbint} (k+1,kp}=valor
enddo

somal=0.d0
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do kr=1,nr
somal=gomaltpnr (ko) /densr(kyi¥ {erbintl {k+l, kr)i-orbint (k, kr;)

enddo
gomaZ=.d0
do kp=1,np
somaZssomaZtpmp (kp) /denspikpl*fepbintl (k+1, kp)~cpbint {K, kp) }
enddo
viintli{k+ii=viint (Ki*{lspmas/densar (cabintl (k+l)~cabint (k) b+
4 somal+somall
valor=zl{k}+(viint(k)]/ihlint*aroa)+vlintlik+ly/
& thlinti*area))*du/2.d0
if (dabs(zl{k}).g=.1l.d-8) then
1f (dabs{(valor-zllik+1l)j/zl(k}).gt.great)
& great=dabs{(valor-zi11{k+1i/z1{ki}
alse
if {dabs{{valor-z11{k+L}]!.gt.great)
& great=dabg{{valer-z11(k+1li})
andif

zil(k+li=valcer
if (z11{k+l).ge.ht} then
kmaxll=k+1
else
=k +1
goto 11
andif
if {gqreat.gt.l.d-04} then
goto 29
endif
c**\ie
c*¥* Pazsagem dos valeores calculados para os pontos de colocacao
oF R
ftinet,ndt)=£fin
pabinet,ndt)=pabin
l=pet
F=ndt
kLl
k2=kmaxll
31 continue
pog={xgt (1) +dxt (L) =t {{]y*ht
32 continue
1f ({pos.ge.zll(k2~1)).and. (pos.le.z11({k2}})) then
fator=(pos~-zll (k2-1})/{zll{k2)~z11 (k2~1}}
vi{l,jl=vlintl(k2-2)+(vliintl{k2)-vlintl{k2-1})*fator
cab({l,j}l=cabintl{kZ-1}+{cabintl{k2)~cabintl(k2-1)i*fator
do kr=1,nr
crhi{l,J,krr=crpint i (kZ-1, ko + {erbinel{k2, ko)
& crbintl{ki-1,kr))*fater
enddo
do kp=1l,np
cpbtl, i, kpj=opbintl (k2-1,kpl+{cpbintl{kz, kp)~
& cpbintl (k2~1,kp))*fator
enddo
else
if {pos.lt.z1l{k2}) then
ki=k2-1
alge
kE=k2+1
endif
goto 32
endlf
33 continue
if [({pos.le.zgl{kl})).and, (pos.ge,zglikl+l)}) then
fator=(pos-zgl (k1)) /{zgl(kl+Ll)-zgl(kl}}
EL{l,3t=fintl (k1)+{Ffintli(ki+l)~finti{kl)}*fator
pab{l,ji=pabintl{kli+ (pabkintl{kl+il)~pabintl{kl})*fator
else
if (pos.gt.zgl{kl}] then
kl=kl~1
else
kKi=klel
endif
gote 33
endif
1f {{.ne.l} then
i=3i-1
else
1=1-1
F=ndt
endif
if (l.ne.0) goto 31
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ok ok
c‘k**

C:'k*'k’
C**'ﬁr

ok k

c**‘k
ci*‘k
C**'ﬁ-

Atualizacac das variavels para o proxime leoping d= integracas

de i=1, kmaxgl
fint{i}=fintl{i}
pabint (i}=pabintl{i}
zg{l)=2gl (1)
enddo
kmaxg=kmaxgl
do i=1,kmaxl
viint{it=vilintl{i:
cabint {i}=cabintl (i}
do kKr=1,nr
cribintii,kr)=crbintl i, ko
enddo
do kp=1,np
cpbint (i, kpl=cpbintl (i, ko)
enddo
z2L{i)=z11(1)
anddo
kmaxl=kmaxil

Passagem dos valeres de saida [composicao do gas e de produtol
para dados a serem utilizados na predicac por RNA

cpbout {1 )=cpb{net, ndt, 1)
pabout=pakb{l,1}

Verifica se eh tempo de amestrar

tm=t*60

resto=dabs {(dmod (tm, Tamost) ]

difer=dabs{tamest~resto)

1f (dresto,lt.0.0*{adr*60) ) .or. (difer. it 0. 8% {dE*80) ) then

Chamada a sub-rotina gque faz a colets de dados para as RNA'=s
call coleta{ifalha}

Chama a sub-rotina de controle {se heouver dados suficientes
para a predicac)
if {ifalha.ne.~1} then
made=1
set=7.15d-4
viflood=0,8/1.05d0*fleacdiftinat, ndt))
if {controlal then
call controlelichama,viin,dvmax,ncflag!
erndi
nchama=0
endi £

Escreve resultados de saida para arquivo a cada "tamost"
intervalo de rtempo

1f ({resto.lt.0.5%{de*é0) }.or. {difer.1t.0.5* (dt*60}) )} Lhen
write{16,72) tm,pab(i,l),pabinet,ndt), Etinet, ndey, v01l{1,1},
epb (1, 1,1}, cpipinet, ndt, 1}
endlf
endif

Calculo do erro integral medio (IER)

if {ifalha.ne.-1} call calciea{pabout,t,lea,set)

Escreve perfil na tela 2 cozda "£i" intsrvalos de tempo

resto=dabs {dmod (tm,ti]
i fer=dabsg {tamgat-resto)
if {{resto,lt.0.5%{dt*60) ) .or. {difer.lt.0,5%{dt*60)}) then

WELL@{®, %) ThErlr ko kb hh ok Nk ok k ke ko ko kKRR Rk k ok ke ok ok kR R R AN N ko k !
do 1=1,net
do j=1,ndt-1
write(*,56) £t(l,d),pab(l,d1,vi{l,),ark(l, 3, Liopk{l,i,1}
enddo
if {l.eg.net} then
j=ndt
write(*,56} ft{l,jl,pab{l, 3, vi(L,d},crb(}, i, cpbll, 3,1}

write(‘k’*] Frddkwhhhbhrhbdbehirvbhekrdrbrdrorbbroeredrrrarberbtber el

Lt 50,
write{*,87) tm
endif
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anddo
endif
56 format{3x,£6.2,2x,el0.4, 3, £5.2, 3%, £5,3,3x,£5.2)
57 format{3x,’ Tampe a2imllado= ', 5.2, 'min. ")

* Fim do laco de zimulacaos e controle *
EE R R R R I R e e T I A I T e A A T R U T SR S R e

t=t+h

if {t.lt.e) goro 10
clogeild)
tempo=ets.dl
write{*,15}) Tempo

18 format{'Tempo total simulado: ', 8.2, 7min.t)
stop
end

(0 o e e fim do progrema Principalmmms—————— - e

s Fub-rotinas de raloule de parsmetros e valores do modeio =

ot sub-rotinas suxiliares [MODRIFICA, FLUK, HOLD, HG, REAC, ALV,

jod FLCOD E GMOLHA)

5 o e o o i s o . 2 5 o e s 1 0 A o e e e e e e
subroutine modifica(fin,pabin,viin,cabin,crikin, cpbin, flag, npfag)
implicit double precisicn{a-h,e~z}
integer flag,tvar
parameter (nre=i,npr=2,nps=10}
dimension crbin{nre},cpbin{npr),tempo(nps},nvar(nps),pulso(nps),

dkinps),npfag{2),tvarinps)

caommon /tempa/ t,h

common /dadomod/ nmod,nvar

common /dadomeda/ tvar, tempo,pulso,k

] ze for a primeira chamada a zub-rotina, ler arguivo de dados

<

if {(flag.eg.l) then
open{20, file="modifica.dat?, status="cld"'}
read{20,*} nmod
if {nmod.ne.0) then
do i=l,nmod
read {20, *} tvarii),tempoliy,nvar{i), kii},pulso(i}
enddo
endif
close{Z()
flag=0
endif
npfag{l)=0
npfag{2)=0
do i=1,nmod
if {(dabs(tempo(il~-t).1lt.0.5%h) then
1f {{nvar(i).eg.l).or.(nvar{ij.eqg.2}) then

npfag(l}=1
else
npfag(2)=1
endif
gote {1,2,3,4,5,6), nvari{i)
1 continue

if {tvar(i),eq.0) fin=fin*({l.+pulso{i)}
if (tvar(i}.,eq.l) fin=Ffintpulsei{i)
1E ttvar(ij.eq.2) fin=pulso(i)
goto 7
2 continue
1 (tvar{i).eq.9} pabin=pabin*{l.+pulscii})
if (tvar{i).eq.l} pabin=pabintpulsc(i}
if (tvar{i).eq.2) pabin=pulszc{i)
goto 7
3 continue
if {tvari{iy.eq.0) vlin=viin*(L.+pulsa(i})
1f {tvari{i}.eq.l} vlin=viin+pulso(i}
if {tvariit.=2q.2) vlin=pulso(i}
goto 7
4 continue
if (tvar{il.eq.0} cabin=cabin*(l.+pulsolil)
if {tvar{i}.eq.l} cabin=cabintpulsc(i)
if {tvar{i).eq.Z2) cabin=pulso(i)
goto 7
5 continue
if {tvariit,eq.o
1E ftvar{i).aqg.l
if {tvariij.eq.2

iocrbintk{ii=orbin{k{i})¥{1l.+pulsn{i})
poorbintk(iii=orpin{ki{iy)+pulso (i}
poerkintk (i) y=pulsol{i)
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ok E*®

goto 7

continue
if {tvar{il.eq.d) opbin{kij
if {tvar(i).=qg.l) cebinik
if (tvar{i).eg.2}

goto 7

Ll o+pulao{il)]

prxil
Ti+pulso (1)

Ple=epbin k(i
Pi=cpbin{kil
cpkin(kiill=pulsoii}

55

T continue

endilf
endde
return
end
———————————————————— fim da sub-rotina modl F1oammemmmm s s o

double preclsion func
implicit doubkle prac
double pracision inp
external rna
parameter (nl=32,nm=22,nn=&, ninp=20}
dimension inpinmp,ni!,des(nmp,nni,res{nmp,nn,paril),pvvid,nl,nm),
&owv {4, nm,nnd,carvid, nlinng, chrv (4, ni+nn), ntavid, nl+nnt,pvinl, nmt,
gpwi{nm,nn},car{nltnn},ckrinl+nn,nta{nli+nn},info(d},infoevid,8)
commol /reder/ Lhp,des,res,par,pyvy, pwWV, CALV,,Chiv, pv, pw, car, chr
commen /redei/ ntav,nta
commen /redinfo/ infov
Carrega pesos da rede treinada
info{l)=infovin, 1}
info{l)=1
info{2)=1
infovin,2)
infoidi=infovin,3)
infa{4)=infovin,4)
info(bd}=1infovin, 8)
info (6=l
infovin,s)
do i=l,info{3)
do J=1,infc{4}
pvii,Jl=pvvin, 1,31}
enddo
enddo
do d=1,info(4}
do kr=l,info(5
pW (k) =pwv
anddo
enddo
de i=l,infol3}+infcll)
car{il=carvin,i)
chr{il=chbrvin,i;
ntalij=ntavin,il
enddo
call rnalinfo,tol,tolp,inp, res, nta,pv,pw,car,cbr,par)
flux=res{1l,1}
return
and

vy Fluxind
onia=-h,oc—2]

)
{

a3, kr)

double precision funcrticon heold{vazao)
implicit double precisionta-h,o-2]
double preclision mil

common /proptor/ av,rel,mil,area
common /proplicg/ sigmac,signa,d
common /proprec/ dp,epsion
g=9,8L+*3600.%*2,

vazacl=vazao/area

dpe=6* (l-epslon)/av
fr=vazaol**2./lg*epslon¥dpa)
hold=fr** (1./3}

return

end

———————————————————— fim da sub-rotina holdee——mmeo—mmamw s — v e e

double precision function hgivi;
implicit double precizion {a-h,o-z}
common /const/temp, r

common fgastor/pt

common /proprec/ dp,epslon
hg=(epslen—hold{vl}*po/irrtenp)
return

end
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ettt A sub-rotina a ss=gulr deve szr medificada casce ae utilize outra
cl!!  taxa de reacac
cll!
double precisien functicn Slconoa, conacn, congp, e, np, ok
implicit double precizioni{a-h,o=-z]
dimensicn concrinri,concping
reac=ck¥*conca
doe n=1,nr
reac=reac¥concrin)
enddo
do n=1,np
reac=reac*ocngping
enddo
return
end
e o fim da zub-rotina r@ac———=mm——m e oo

double precizicon functien alwvivlj
implicit double precislionia-h,o-zi
double precisicn mil,vazaol
common /propter/ av,rol,mil,arsa
common /proplig/ sigmac, sigma,d
g=9,81*3600.%*2
vazaol=vl*rol/area
sig=sigma*3600.%%2*1 ,g-03
alv=av* (l-exp(~-1.45*% (sigmac/signal**0.78*% {vazacl/ (av¥rmil) ) **0.1*
&i{vazaol®*2xav/{rol**2*g) ) ** (-0, 08) % (vazaol**2/ (rol¥sig¥av) ) **0.2})
return
end
e e e Fim ca sub-rotina alv-———mmeomom s s e

double precision function flood(ft)

implicit none

double preciaten ft,g,av,rel,rog,mil,area,dp,epslon, tenp, o, pt,
&raiz, fatorl, fator?

common /proptor/ av,rol,mil,ar=sa

common /proprec/ dp,epslon

common Jconst/ Temp,r

common fgastor/ pt

commen /propgasa/ rog

g={ft*r*temp/pt/area)

ralz={{av/epslon**2 ) mil**3,2}**0., 5

fatorl=12.16723440

fatorZ=1.d0/28,16742584540

flood={18.81-(fatorl*g/{ (rog*roli**0.5)*raizj**(1./3.)1**2/
& (ralz*fator2)*area

return

end

subroutine gmolhain,vl,grauj

implicit none

integer n

double precision alv,vi,vimin,viminl,erro,tel,grau

external alv

Esta sub-rotina calcula a vazao minima de ligquido necassaria p/
CFFY manter o grau de molhabilidade minimo {(n=0} ou o grau de

Rk R

c*** molhabilidade a partir de uma determinada vazao de liguide (n=1)
if In.eq.0} then
vimin=70.d0
tol=1.d-7
1 continue
viminl=0.8%alviviming
errg=dabs {({viminl-vimin)/vininl)
vimin=viminl
if {erro.gt.tel} goto 1
vi=vlmin
grau={.8dQ
else
grau=vl/alv{wvl}
endif
return
end
3 o s — fim da sub-rotina gmalhase— = oo oo i
(03 e s s e e 0 . A e e T 0 A e 2 4 e 8 8 0 2 2
c Sub~rotinas de controle {CONTROLE, CBJEUN, OBJFUNL, COLETA =
<] CALCIEAR)
o e S 8 8 - 2 s o e B 8 s e e .

subroutine controle{ichama,vlin,dvimax,ncflag)
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oE kK

e

implicit none

external cobifun,cbhifunl

axternal x04abf,el4udf

doubhle precisicen vlin,vivin,vima:x,viflocd, fatorl,

sfatorZ,dvmax

integer iheg,ipred,iuszer,i,3,ncilag, lchama,njan,ninp,ns, imedeont
Varlaveis utilizadas pela sub-roftina ucf

integer n,nclin,nenln,nrowa, nrewi, nrowr, iter,istats, liwork, iwork,
&lwork,ifail,nout,iclin

parameter (n=10,nclin=32,ncnin=0, nrowa=nelin, nrowi=1,nrowr=n}
parameter {liwork=3*n+nclin+Z*ncenln, lwork=z2*n*n+20*n+1li*nclini
double precision al{nrowa,nl,bl{ntnclin+tnenlng,buintnclintnenlng,
Goill,ciacinrowt, i, clamdalntnelintnenlnd ebif,obigrding,
Srinrowr,n),xintl) ,work {lwerk) ,useril),bigbnd

dimensicn istate{n+nzlin+nenlng, iwork{liwoerk)

dimension ifuser(l)

common /limite/ vlmin,vlimax,v1flood

common /normaliza/ fatorl, fatorz

common /modelo/ njan,ninp,ns

commen /paracont/ ihe,ipred, imedcont

Verifica se chamada eh l2. nlan/? (Valor a ser uzade na corrscac
da predicao na sub-rotina de calcule da funcao objetivo

luser{l}=ichama
Valores utilizados na normalizacac dasz entradas para a otimizacao

fatori=104.40
fatorZ=1.d43

Define o arquive de saida das mensagens da sub-rotina elfduct
nout=22

open(22,file='lixao', status="unknown®}

call x04abf(l,nout)

call x04aaf(l,ncut}

Define valor 'infinito'.

bilgbnd=1,0015

A = Matriz de restricoes linearss
BL = Valores supericres em X, a'x and c{x)
.

BU = Valores inferiogss em 2, a'x and o(x}
ielin=ihg-1
o 3=1, ihe
do i=i,iclin
a(1,31=0.d0
enddo
enddo
do i=l,iclin
afi,})=1.40
ali,i+1}=-1.40
enddo
do i=1,1lhc
bl{i)=vlimin/fatorl
if {viflocd.lt.vimax) then
bu{ii=v]flood/fatorl
else
bufil=vimax/fatorl
endif
enddo
do i=ihc+l,ihc+iclin
bl =—cdvmax/fatorl
by {i)=dvmax/fatorl
enddo

X = Estimativas inicials das sclucoss

do b=1,ih¢
®{i}=viin/fatorl*(1.40+1/1.d2)

enddo

x{ihe+l)=vliin/fator]

Solucac do preblema de otimizacao
ifail = -1
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# lefine cpcao de gradisnte na
call eOduef(’ Derivativ
call eOduef (' Print Level

-
i o G
<

1f {imodeont.eqg.d) then
call efducElihe,nelin,nenln, nrows, nrowd, nrowr, a,bl, bu, ebdudf,
& obdfunl,iter, istate, o, ciac, clamda, obijf, chigrd, r, x,
& iwork, livork,work, lwork, iuser,user,ifail)
else
call elducf{ihe,nolin,nenln,nrowa,nrowi, nrowr, a,bl, bu, eC4uds,
cbhifun,iter, istate, c,cijac,clanda,objf,obiard, o, %,
& iwork, Liwork,work, lwork, iuser,user,ifail)
enctif
closel )
Be a sub-rotina de otimizscao retornou alguma falha, escreve esta
* na tela
if {(ifail.ne.0) writel®,*; T£ail retornou valer 7,ifail
1f {dabs(viin-x(l)*fater?).gt.0.0058%v1liny then
viin=x{ll*faterl
neflag=l
else
neflag=0
endi £
close (22}
if {ichama.le.njan/2+1) then
ichama=lchama+l
else
ichama=ichama-]1
endif
return
end

-

subroutine objfun{mede,n,x,objf,ochjgrd,nstate, luser, usar)
impliclt double precizion {a~h,o-z)

external rna

integer mode,n,natate,luser{l)

double precision xi{n+lj,cbjf,objgrdinj,useril),inp

integer i,nn,p,lchama

parameter (nl=32, nm=22,nn=4, nmp=30)

parameter (ndm=20,nen=10,nho=40)

double preclsion soma,set, fatorl, fator2

dimension ent{ndm,nen},entlindm,nen)

dimension Inp(nmp,nl),des(nmp,nn), resi{inmp,nn),par(l}l,pvviéd,nl, om},
&pwv (4, nm,nnd,carvid, ni+nnt,chrovi4,nl+nn),ntav{4,nl+nn) , pvinl,nm),
spwinm,nnl,carinl+nn),chrinl+nni,nta(ni+nnl,info(8),infovi{d, 8},
&vi{nhcl, ypindm, ndm), vo{ndm!,

s&dy {ndm}

common /modelc/ nijan,ni,ns

common /reder/ inp,des,res,par,pvv,bwv,carv,chrv,pv,pw, car,chr
common /redei/ ntav,nta

commen /redinfo/ infov

common /mdade/ ent

commen /nortmaliza/ fatorl, fatorZ

commoen /paracont/ ihc, ipred, imedegnt

commoen /setpolnt/ zset

save yp

zave lchama

c')rir-k
if {iuser{l}.le.njan/?} then
ichama=iuser{l)
alie
if (ichama.ne.iuser{lj) then
do i=l,njan
do j=2Z,njan/2+1
ypli,i-1)=ye{i,
enddo
enddo
ichama=iuser(l)
endif
endif
c¥** Carrega saldas da rotina dge otimizacao
do i=1,ihc
vi{i}=fatorl*x{i)
enddo
c***  papalizacac das acces ds controle
g=1.4d3
ct*x  Informacoes inicials para a rede neural artificial
info{l}=1
infolZ)=1

info{3)=infovi4, 3}
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o EE

ok ko

fol it 4

C***

ok Rk

c***

info(4)l=infovid
info{bi=infovid
info{é)=1
Carrega pesoa da reds tresinada
do i=1l,infc(3)
do j=1,info(4)
pvi{l, Ji=pvvi{4,1i, 1!
enddo
enddo
do d=l,infol4d)
do kr=i,info(&)
pwii,kri=pwv {4, ,kri
enddo
enddo
do i=l,Info(2}+infa{&;
car{il=carvid, i)
chr{i)=ckhrv{4, 1)
ntal{il=ntavid,i;
enddo
Calcula as correcoess do valor prediteo pele medelo de RNA
if {lchama.it.njan/2+1} thean
do i=1,ichama
dyfii=entinjan,ni-ng+li-ypi{i,lchama-1+1}
dyi{i+nian/2)=sntinian, ntl-vpli+ntan/2,ichama-i+1)

enddo
do i=ichama+l,njan/z
dy{i}=0.d0
dyli+nian/2)=0.40
enddo
alse

de i=i,njan/2
dy{i}=ent (njan,nl-ns+lj~ypli,njan/2-i+1}
dy(i+njan/2)=ent (njan, nl)-yel{i+njan/2,njan/2-i+1)
enddo
endifl
Carrega dados do vetor de COLETA &n veter interno
do k=1,ni
da i=1,njan/2
entl{i,kl=ent ({enian/2, k!
enddo
do i=njan/2+l,njan
entlli,ki=ent{njan, k)
enddo
enddo
Carrega dades de vazao de ligquide em vetor interne
k=ni-ns
1f {ipred.le.njan/2+1] then
do i=1,ihc
entl {(iI+njan/2-1,k)=v1(1]
enddo
do i=ilhe+l,ntan/2+1
entl{i+njan/2~1,k})=vl{ihc}
enddo
alse
do i=njan/2+1,njantl
entl{i~l,K}l=vi(i~njan/2}
enddo
endif
soma=0.,d0
do p=l, ipred,njan/z
Desloca janela de tempo "njan/2" instantes a frente
if {p.ne.l) then
do k=l,ni-ns
do i=njan/2+1,njan
entl{i-njan/z,ki=entl i,k
enddo
enddo
do k=1,ni-ns~1
do i=njan/Z2+1,nian
enti(i,Kl=enrlinian, k)
enddo
enddo

Passa as outras varlaveisz manipuladas se ihc > njan/2
k=ni~ns
if {ipred.gt.p) then
ip=mod{lhc,p)
if (ipred/{p}.gt.l) lp=nian/2
do i=njan/2+1,njan/2+ip
entl{i,ki=vlip+ti-nian/2Z}
enddo
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do l=nlan/Z+ip+l, nizn
entl (L, ki=vliptip]
anddo
elae
do i=njan/Z+1l,ndan
entl (i, k)=entlintan, k)
enddo
endif
o R Variavels de salda
do k=ni-ns+l, ni
kl=k=ni+ns
do i=njan/Z+l,ndan
il=i-njan/2
entifil,kisyci{ki-Li*(njan/2)+i1}
enddo
endde
endif
[kl Passa dados para vetor de entrada
do k=i,nl-nsg
do i=1,njan
inpil, {k-l)*njan+i)==2ntl (i, k)
enddo
enddo
do k=ni-nz+l,ni
do l=l,njan/Z
inp{l, (ni-ns)*niant (ns-nis+k~11*njan/2)+it=entl{i, k)
enddo
enddo
call rnalinfo,tol,telp,inp, res,nta,pv,pw,car,chr,par)
do i=l,ntan
yoll)=res{l,ij+dy{i}
enddo

ch*x Caleule da funcao obijetive
do i=1,njan/2
soma=goma+t {fator2¥ (set-yo(i;ij**2
enddo
if {p.eg.l) then
if {ichama.lt.nian/2) then
do i=l,njan
ypii,ichama+]l)=res{l, 1)
enddo
else
do i=i,njan
vpli,nian/Z+li=ras(1,4]
enddo
endif
endif
enddo
soma=goma+tg* (X{1l)-x{ihati}j**2
do i=2,ihc
soma=soma+t+qy* (X (i) -x{i-1]1}**2
enddo
clj f=soma
return
end
e e fim da sub-rotina cbjfun=me————mme o

subroutine obifunl{mode,n,x,0bif,cbjqrd, nstate, luser,user)
inplicit deuble precision{a~h,o-2)

integer mode,n,nstate, iuser{l}), ichama

double precision xin+l),obif,obigrd(n),user{l)
parameter {ndm=2Z0,nzn=10,nho=40)

double precision soma,set, fatorl, fater2, g
dimension ent (ndm,nen)

dimension vl{nhc},g{nhz)

double precision a,h,du,s,p,yc

integer R,L,nmodel,nent

integer i,3,k,ne,ndim

parameter [(ndim=30,ne=3)

dimension alne,ndim),bne,ndim),du{ne, 2%ndim), s {ne,ndim),
&pine,ndim},vo{ndim)

common /normaliza/ fatorl, fator?

common /paracont/” Lhe,ipred, imodeoont

commen /setpoint/ set

common /coefconv/ a,h

common /intconv/ nent,nmodel

common /mdade/ ent

common /modelo/ njan,ni,ns

save ichama

save du »
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c¥** Varjavels de entrada da sub-rofing
R=nmodel /2
L=ihc
c**%  Panglizacao daz acoez de controls
do i=1,ihc
giii=1.d2
enddo
cxx¥  Yalor inicial das variaveils manipoladas
1f {iuser(l).eq.0) then
do k=1,nznt
do i=1,nmodel
du{k,i}=0.d0
enddo
if {k.ne.l} then
do i=nmodei+l, nmodel+iho
du{k,ij=0.4d0
enddo
endif
enddo
ichama=1iuser(l)
endif
c*** Ropla horizonte de tenpo
if {lchama.ne.iuser{l)) than
do k=1,nent
do i=2,nmodel
dulk,i~1)=duik,i]
enddo
enddo
ichama=iuser(l}
endif
cr*¥  Carrega valores da sub-rotina de cotimizacao
vi{ihc+l)=x{ihc+l)
do i=l,ihc
vi{i}=x{i}
if l(i.eg.l] then
du{l, nmodel+i~li=(vi{i)~vi{iha+l}}
alse
cduf{l,nmodel+i-1l)={v]ti)-vlii=-1)}
endif
enddo
dut2,nmodel)={ent{njan,l)-ent(nian~1,1)}/2.40
du {3, nmedel )= {ent{njan,2)~ent{njan~1,2)}/500.d0
cr*x*  Caleulo dos S's
do k=1,nent
do i=1,R
soma=0.d0
do j=i+l,nmodel
soma=soma+th(k, ) *du(k, nmodel+i-j}

enddo
as{k,i}l=soma
enddao
c**¥%  Calculo dos P's
do i=1,R
somas=0.d0
do 3=1,1
soma=gomatek, 1}
enddo
Pk, ii=soma
enddo
enddo
c¥**  (Calculo dos yoik+i), i=1,R
do i=1,R

sema=U.d0
do k=1,nent

do j=1,1
If {i-i.le.ipred-l} soma=scma+talk,i)*du{k,nmodel+i~1)
enddo
soma=somatp(k, 1)
enddo
yvelij=ent (njan,4)+aoma
enddo
soma=0.d0
do i=1,R
soma=gomat {fatorZ¥ iset-yo(il})) )} **2
enddo
sema=somatg{li¥ (x{li-x{iha+l)**2
do i=2, ihc
soma=somata{ il ¥ (M{ij~x{i-1)11+*2
enddo

obi}i=soma
return
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subroutine coleta{ifalha)
implicit double precisionia-h,o-2)
parameter (ndm=20,nen=1i3)
parameter [npr=Z)
dimension entindm,nen,cpbininpo), cphout inpr)
common /medelo/ njan,nl,ns
commen /mdade/ ent
common /mentsal/ fin,pabin,viin,cpbin, cpboul, pabout
save kdados
ndadoes=nian
if {ifalba.le.-2) kdadoz=
ifalha=Q
Fagsagem dos dados do gimgladoer para veter internc
if {kdados.eq.ndadostlj then
do 1=2,ndades
do i=1,ni
ent{j-l,il==nr(d,1}
enddo
enddo
ent {ndades, l)=fin
ent {ndados, 2} =pabin
ent {ndades, 3}=vlin
ent {ndados, 4)=pabout
ent (ndadoes, 5} =cpbout (1}
else
ent (kdades, l)=£fin
ent {kdados, Z)=pabin
ent tkdades, 3t=vlin
ent (kdados, 4} =pabout
ent {(kdados, Sl=cpbout: (1)
endif
if {kdades.lt.ndados+l) then
kdados=kdados+1
ifalha=-1
endif
return
end

subroutine calciea(pabout, t,lea,setpolnt)
double precisicn pabout,iea,t,setpoint,paboutl,tl,setpointl,h,hl
integer chamada
save paboutl,sefpointl,tl
Verifica se e¢h a primzira chamada a sub-rotina
if {iea.1t.0.d0] then
chamada=0
iea=0.d0
else
chamada=1
endif
Calculo da integral do erro medio pela regra do trapezoide
if {chamada.ne.0} then
hl=dabs (paboutl-setpointl )
h=dabs{pabout-setpoint}
tea=iea+t (hl+h)/2* (v-11)
endif
paboutl=pabout
setpointi=setpolnt
tlmt
return
end

———————————————————— fim da sub-rotina caloiea-wmme———mm e e

Sub-rotinas de treinamento, predicao e calculo do erro de predicac
de Redes Neurais Artificias diretas com uma camada intermediaria.
A sub-rotina RNA garencla as outras tres (TREINL1, TREINZ, PRED,
RNA)

Esta sub-totina faz o treinamento de uma rede neural artificial
usando ¢ algoritmo backpropagtion.
Dados de entrada: Topologia da rede {(L,m,n}
Dades de treinamentoe {inp,d,npt}
Parametros de treinamento feta,alp)
Criterios de convergencia {(ftol,tolp)
Tipo de adimensionalizacao {nta)
Dados de saida: Pesos da rede treinada (v,w)
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zsubroutine treinlii,m,n,npt,ing,d,eta,alp,tol, tole,nta,v,w, ca, ch)
implicit nons

integer i,3,k,nl,nm, nn,np, im0, 0, 0npt,nts

double precisicen soma,erre,tol,telp,eta,alp,errp,grande,vl,ve
double precision v,w,a,b,c,inp,xl,x2,x3,d,thl,th2,th3,dif,delzs,
sdeltld,dv,dw,ca,ch

parameter (nl=40, nm=40,nn=8, np=30)

dimension vinl,nm),winm,nnj,ainllbi{nm},c(nn),xl{nli, x2(nm),
x3(nnithi{nl},th2(nm}, th3inni,inp(np, *),dinp,*},difinn,np},
EdeltZ (nm,np!,delt3{nn,npl,dvinl,nm,dwinm,an},cainl+nni,ce(nl+nnj,
&nta{nl+nn}

Supoe-sg gue ja hajs um valor iniclal para <8 peses e que
conhecida a tabela para treinamento {inputs 'inp' & valcres:
doz oubtputs deselados "d')

et a

oo

Inicializacao dos fatores de ativacao

do i=1l,1
thi{i}=0.d0

enddo

do j=1,m
th2{7)=1.40

enddo

do k=1,n
th3lk)=1.d0

enddo

Inicializacao dos dv'a e dw's

do i=l,1
do fd=1,m
dvi{i,3)=0.d0
enddo
enddo
do 3=1,m
do k=1,n
Aw (i, k)=0.d40
enddo
enddo

Inicio do looping de treinamento da rede
continue

Calculo do erro guadratice
errp=0.d0
erro=0.d0
do p=1,npt
da i=1,1
xI{L)=inp(p,1i}
afi)=1.d0/{1.d0+exp{-x1{1i}}}
enddo
do f=1,m
aoma=0.40
do i=1,1
soma=somata{l)¥*v (i, 3]
enddo
x2 {9 )=somatth2 (i)
b{ii=1.d0/{1.d0+exp(-x2(1})}
enddo
do k=1l,n
soma=3.d0
do j=1,m
soma=somatio () *w (i, k)
enddo
x3{k}=soma+th3 (k)
cik)=1.d0/{1.d0+exp(-x3(ki})
dif{k,pl=d(p,k)=-c{k)
Calculo deo erro percentual
if {nta{k+l}).eq.0) then
vi={ci{k)~catk+l)}/ob(k+l)
ve={d{p,ki-ca(k+ly)/chikel)
else
vi=l0¥**{ca(k+li+ch(k+Lli*atiks)
vZ=10** (ca(k+ll+ch(k+l)*dip, k})
endif
if (v2.gt.l.d=-18%) then
grande=100*dabs { {v1l~v2)/v2)
else
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grance=10u0*dals {v]!
endilf
if {errp.le.grands) srrp=grande
erro=errotdilfik, pi** 2

Caloule dos gradientes
deltdik,pi=difik,p)* (exp{-x3
anddo
do =1,m
zoma=0.d0
do km=l,n
soma=somatdeltI ik, pi*wi{d, K]
anddo
delt2{i,pl=soma* {2xpi{-x2 1))/ 1.d0texpt-x2{j)}1**Z.)
enddo

fky 3 /1. dotexp{-x3ik)jivEa.]

Calculo das variacoes

de 1=1,1
do 3=1,m
dvii,J}=eta*deltZ (i, pi*a(i]+talp*dv{i,j]
enddo
enddo
do j=i,m
do k=1,n
dwi{j, kl=etaxdelt3(k, pivb(iltalpradw{]i, k}
enddo
enddo

Atualizacao dos pesos

do 1=1,1
do d=1,m
V(irj)zv(l!BJFQJ{lr]’
enddo
anddo
do 3=i,m
do k=l,n
Wi{j,k)=wi], k) +dwid, k)
enddo
enddo
enddo
erro={erro/npt)¥*0,5d0

Verifica se fol atinglda convergencia

writel*, ¥ erro,! yerrp

eta=eta/1.0001

if {({erro.gt.tel).and. (=rrp.gt.tolpl) go to 1

return

end
———————————————————— fim da sub-rofina treinle-———meee— o e e o

Esta sub-totina faz o treinamento da rede utilizando o algoritmo
de Marquardt-Levenberg.
bados de entrada: Topelogia da rede (1, m,n)
Dados de treinamento (inp,d,npt)
Parametros de treinamento (mi,beta)
Criterics de convergencia {tel,tolp]
Tipo de adimensionalizacac (nta)
Dados de salda: Pesos da rede treinada (v,w}

subroutine trein2{l,m,n,npt,inp,d,mi,beta,tol,tolp,nta,v,w,ca, ch)}
implicit none

integer i,3,k,nl,nm,nn,np, l,m,n,popt,nta,il,jl,kl, ned, nll
deouble precision soma,eiro,tol,tolp,mi,beta,errp,grande,vl,ve
double precision v,w,a,b,c,inp,#1,%x2,x3,d,thl,th2,th3,dif,deltz,
&kdelt3,ca,cbh,errcol,jac,prodl,prodi, prod3, aux, e, vel, vel

parameter (nl=40,nn=490,nn=8, np=30)

dimensicn vinl,nmi,w(nmnnt,ai{nl},b{nm},c(nnl,xlinl},x2{nm},
&x3(nn},thl(nl},th2{nn),th3{nn),inpirp,*),dinp,*},dif{nn, npl,
Gdelt? (nm,npj,delt3(nn,npl,cani+nnl,chbinl+nn),ntainl+nn},
&erro{np,nn},errel (np, nnl, fac{nn*np, ni*nnbnm¥nng,

&prodl (nl*nmtnm*nn, nl*nm+nm*nnl, aux (nl*nmenmenn, 2% (nl*nm+rnm*ned |,
&e{nn*np),pred2 inl*nmtnup*nn) , prodd (nl*nm+nm*nn)

Supoe-se que ja haja um valor inlcial para os pesos & que seja

conhecida & tabela para treinamento (inputs 'inp' e valores
dos cutputs deselados 'd')

Inicializacao dos fatores de atlvacao’
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do k=l,n
th3(k}=1.40
enddo

Iniclie do treinamento
continue
Calcule do vetor srro = do Jaccoklanoe ide(m)/dwii, )

errp=0.d90
do p=1,npt
do i=1,1
x1{i)=inpip, i)
atit=1.d40/(1l.d0+sxp{~x1ili})
enddo
do j=1,m
soma=0.dd
de i=1,1
sema=somat+a (i)*v{l, ]}
enddo
%2 (j)=soma+tthz (1)
b{11=1.d0/{1l.cd0+exp{-x2(31})
enddo
do k=1,n
soma={, 40
do 4=1l,m
aoma=gomatb{j ) Fw i, k]
endde
w3 iki=goma+thi (k)
clk)=1.d0/{1.d0+exp{~x3(k)})
diftk,pl=d{p,k)-clk}
delt3(k,pl=-(exp(-x2 k11 / (1.d0rexp (~x3(k)))**2.)
erro{p,kl=difik,p)
anddoe
do k=1,n
do d=1,m
soma=0.dd
do ki=l,n
if {kl.eq.k) scma=soma+dal t3(kl,pi*wii, kl}
enddeo
deltZ{],pl=soma* (exp(-x2{3) 1/ {L.d0+exp(-x2{j))}*¥*2.}
anddo
do 1l=1,1
do jl=1l,m
Jacilp~l)*ntk, {i1-1)*m+ijli=delt2{il,pi*a(il)
enddo
enddo
do ji=1,m
do kl=1,n
1E (kl.eq.k)] then
Jac{{p=~L1)*n+k, (711 n+ki+tl*m)=cdele3 (kl,pli*b{il)
else
jaci{p=li*n+k, {11-1) n+kl+i*m}=0.d0
endif
anddo
enddo
enddo
enddo
vel=0,d0
do p=l,npt
do k=1l,n
vel=mvel+errofp,k)**2
anddo
enddo

vel={vel/npt}**0.5
Pagsagem dos erros para um veter zoluna

nly=npt*n
nej=lrmbmen
do p=l, npt
do k=1l,n
ef{{p~l)*ntkl=erro{p,k;
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enddo
enddo

Label para o caso ds g2 Csr o um admento do

> continue

Produte Jt*J+mi¥I

do k=1,nij
soma=somatiacik,jr¥dacik, i}
enddo
1f (l.eg.d) soma=zoma+tml
auxli,ll=soma
enddo
enddo

Inversac da matriz prodl

do j=1,nci
do i=noj+i,2*ncd
aux{j,1}=0.d0
1f {i-ncd.eg.3) aux(j,li=1.40
enddo
enddo

call gauss(nci,ncl,nl*nmenm*nn, aux)

do i=1,nc}
do i=1,nc]
prodl{d, I)=aux{t, I+tnot)
enddo
anddo

Caleulo de Jt*E.

do j=1,ncj
soma=0.d0
do k=1,nl1
soma=soma+jacik,ii*e (k]
enddo
prodi{ji=soma
enddo

Produto [inv{Jt*J+mi*I )1 [Jt*g]

doe i=1,ncj
soma=0,d0
do k=1,nc]
soma=gomatprodl {1, k) ¥*prodz (k}
enddo
prod3({j)~soma
enddo

Incremente doz pezos

do il=1,1
do jl=l,m
vi(il,ili=v{il,j1) -prod3({il-li*m+il}
enddo
enddo
do jl=1,m
do kl=l,n

W{3l, k1) =wijl,kl)-prod3{{41-1}%n+kl+l m}

enddo
enddo

Caleulo do erro apes a atualizacao dos pesos

do p=1,npt
do i=1,1
x1{iy=inp(p,i)
al{it=1.d0/{1.d0+exp{-x1{i}}]
enddo
do i=l,m
soma=},d0
do i=1,1
soma=somata(ifrvii, )
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do J=1,m
sema=scmath v wii, k)
enddo
x3{k}=somatinIk;
clkli=1.d0/(1.d0rexp{-x3{ki};
difik,pl=di{p, k]-ali]
errol{p, Ki=ditf{k, n}
c***  Caleule do erro paroentual
if {nta(k+l).eq.6) than
vi={c{kj~-caik+l)i/chik+l]
v2={di{p,k])~calk+l)]/chik+l)
else
vi=10%*{calk+Li+chik+l ) c(k])
v2=1l0%* {oa(k+l 4ok (kvlixd{p,k))
endif
if {vZz.gt.l.d-1%y than
grande=100*dabs [ {v]~vZ) /v
else
grande=100*dabs (vi}
encti
if {errp.lt.grande! errp=grande
enddo
enddo
vel=0.40
do p=1,npt-
do k=l,n
veZ=veiterrolip, k)l**2
anddo
enddo
vaZa (veZ/npt)**0.5

c***  Tomada de decigac (de acorde com a variacao do errol.

3£ (tve2.gt.tel).and. (errp.gt.tolp) ) then
if (veZ.lt.vel) then
mi=mi/beta
write{*,*} vel,’ Vearrp
goto 1
else
mi=mi*beta
do il=1,1
do Jl=1l,m
vIiil,l)=viil, 1) +tprod3{{il-1}*m+il)
sndcdo
enddo
do jl=1,m
do kil=1,n
wijl, kli=wiil, kl)+prod3{ (ji-1}i*n+kl+i*m}
endde
enddo
gote 2
endif
endif
writel(*,*) vel,' 'yerrp
return
end
G T o e — e fim da sub~rotina TreipZ=e———wm oo o

c**¥%  Esta sub-rotina faz a predicac doz dados a partir dos pescs e
c¥*¥*  topologia da rede treinada.

c¥¥*  Dados de entrada! Pesos da rede [w,v)

ohE¥ Topologia da rede (1,m,n}

[ol b i Vetor dados de entrada (ent)

c**¥  Dados de salda: Vetor saida da rede: {sai)

subroutine prediw,v,l,m,n,ent,sall

implicit none

double precision soma

double precision w,v,ent,sai,xl,x7,x3,a,b

integer i,j,k, l,m,n,nl,nm,nn

parameter {(nl=32,nm=22,nn=6)

dimension v{nl,nm},winm,nn},entinl),sal{nn}t,xl{nl),x2{nmi,x3(nn),
&a(nl),b{nm)

do i=1,1
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®1{iy=ent{1)
atl)=1.40/{1.d0+expi{-r1{
enddo
do J=1,m
soma=0.d0
do i=1,1
soma=gomatall)*vii, )}
enddo
xZ{j)=s0oma+l.dl
b{it=1.d0/(1.d0texpi=~x2{31%)
enddo
do k=1,n
soma={.du
do i=1l,m
goma=gsomati ]
endde
X3 (k}=soma+l.dd
sallk)=1.40/(1.4d0+exp{-x3 1k}
anddo
return
end

————————————————————— fim da sub-Iotinag pred-——————= s — o o e

Esta sub-rotina faz ¢ int=srfaclamento entre as subrotinas ds
treinamento e predicac e ¢ programa principal. As varlaveis
inteiras sao passadas pelo veter info, gue deve conter:

infoil} - opcac de treinamento, info(2)} - numero de dados de dados
de treilpamento ou predicac, infel(3) - no. de neurcnios de entrada,
infold] -~ no. de neuronios na camada intermediaria, info(%) - no.
de neurcnios ultima camada, info(é)] - tipe de chamada a sub~rotina,
info(7} - algoritime de treainamento a zer utilizade = info(fi -
utilizacao de parametros de treinamento anteriores.

As opcoes sao melhor detalhadas abaixe.

Pados de ent/sail:

Infol{l}: Opcao de: treinamente (0); predicac (1) ou
verlflcacao do srro {2)

Info(Z): Numero de dados a gerem utilizados no
treinamente ou predicao {(ndados)

Info(a): Ze for primeira chamada {treinamentec} a
sub-rotina, ncham.eq.d. Noham.oeg.l indica que
@3 pezos e o8 coeficlentes utilizados na adi-
mensionalizacao das varlavels nac serao modi-~
ficados. Ncham.eg.~-1 indica gue os pesos devenm
ser carregados de arquivo e nao aleatorizades.
Ncham.2q.2 indlca que apenas 08 peSCE NAC 320aC
aleatorizados

Infol(7): Opcao de treinamento: se ntrein=0, utiliza o
backpropagation {GDR), <¢aso contrario, utillza
o algoritme de Marquardt-Levenberg

Info{8): wUtiliza os paramztros de treinamento (eta e alpha

ne backpropagation e mi e beta no Marguardt)
antericores se npar=l, sehao inclaliza estes

Tol 1 Tolerancia do erro quadratice medio
(eagrtiarro/ndadogl )., Se tol=0.d0, o criterio
de convergsncia fica em cimg do erre maximo
percentual itolp)

Tolp i Toleranclia para o erro percentual maximo. Ze
tolp=0.d0, o criterio de convergencia sera =m
cima do erroe gquadratico medic. e tanto 'tolp!
como 'tel!' forem diferentes de zero, a rede
estara treinada guando Lor alcancado um dos
criterios,

Auxl,auxz:Vetores <de entrada e saida de dados. Se for
treinamento, auxl e aux? devem conter, respec¢-
tivamentz, < vetor entrada e a salda desejada.
Mo caso de predicao, auxl contsra o vetor
entrada e auxZ a resposta da rede.

Nta: Tipo de adimensicnalizacac a ser utilizado: ze
ntal{ii=0, adimensionalizacao linear:
nta{ij=l, adimensionalizacao logaritmica.

subroutine rna{info,tol,tolp, auxl,aux2,nta,v,w,ca,cb,par)
implicit none

Variavels internas a esta sub-rotina e as subrotinas trein = pred.

integer nope,ncham,ntrein, i, m,n,nl,nm,nn,nmp,i,3,k,p,ndades, nta,
&info,npar

double precision random,inp,d,w,v,ota,alp,tol,tolp, malor, menor, ca,
&ck,ent,sal, inf,5up, auxl, auxy, erro, errp, grande, ni, beta, par
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c'k'k*‘

c‘k**

c*‘k“ﬁ'

ARk R
<

okkE

c***
et i

kR &
cx Rk

c*‘kiﬂ

tentinl),sat (innd,vinl, mul,
kinfo{*),par(*)

parametar (nl=32,nm=22,nn=%,ump=

dimension inp{nmp,nli,«dinnp,nnl,nta{nli+nn),ca(ni+nn},<binl+nni,

winin, i, suxl (nmp, nl), aux2 {nmp, nnd,

hste bloco common deve zer inclulde no pregrama principal para
permitir que valocrss nao se2ia pardides zo salr da sub~retina

Atribuicao do wvetor dz informacoeazg as

nope=infoll)
ndadeos=info (2}
l=infoi{3)
m=info (4}
n=info(s)
ncham=infe (4}
iE {nopc.eq.0} then

ntrein=info(7)

npar=info(8)
endif

Treinamento da rede
1f {nopc.eqg.0) then
Salva valores de entrada

do p=1,ndades
do i=1,1
inpi{p,it=auxiip, 1}
enddo
do k=1,n
dip, kl=auxzZ{p, ki
enddo
anddo

variavalszs internaa

Parametros de treinamento da rede para backpropagation =

Marquarcdt-Levenberg

alp=0,5d0
eta=1.75d40
beta=l,2ds
if {npar.eq.) then

mi=0.01d0

else

mi=pari{l)

endif

Se eh a primeira chamada a exta sub-rotina,

dos pescs (valores zntre ~1 =2

if (ncham.eg.0} then
do i=1,1
do j=1,m

1)

vi{i,Ji=1.+2.%irandom{j-1.}

enddo
enddo
do j=1,m
do k=1L,n

wi{j,ki=1.+2. % {random{j=~1

anddo
enddo
enciif

Determinacac dos coeficientes para adimensicnalizacac de ent/sai.

Lf {incham.eq.0).or. {ncham.2g.2)}

inf=0.24d0

sup=0.8d0

do i=1,1
maior=inp{l,1i)
menor=inp{l, i}
do p=2,ndados

y

-

then

faz a aleatorizacac

if {maior.lt.inpip,i}) maior=inp{p,1i}
1 {menor.gt.inpip, iy} wenor=inp(p, i}

enddo
Lf {ntali).eq.Q) then

if (dabs{malor-menor).gt.l.d=-30)

malor=1.0 *maior
menor=0, 3% mensy

then
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ca{i)=0.40

if {dabs{malcor).gt.l.d-19) then
ci{il=l.d0/dabs (maior)

else

i
cbii=1.d0
£

Ll rmalior
G, 83 manar
calij=sup*dloglilnencr)/ (sup~inf)~inf*dlogldimator}/

& {sup-ini}
chiil=dlogldimaior/mencr)/ (sup-inf)
endif
enddo
do ke=l,n

maior=a(l,k;
menor=d(l,k;}
do p=l, ndados
1f (maicr.it.dip, kil maiocr=d{p,k)
if {mencr.gt.di{p,k}) mencr=dip,k)
enddo
if {ntal{k+l).eq.0} then
cafk+li=(inf*mator-gup*menocr)/ (malor~menor)
ch{k+l)=(sup-inf)/ (maior~menor)

alse
catk+li=gup*dloglOimenor)/ (sup-inf)-inf*dlegl(Q(maicr)/
& tsup-inf}
cholk+li=dloglOimaior/menor)/ (sup-inf}
endif
enddo

endif
c*¥*%  Adimensicnslizacao de ent/sal para mante-~las no range [inf;sup}

do p=l,ndadeos
do i=i,1
if (ntali).eqg.{) then
inpip,ii=ca(l)+ckil)¥inpip, i}
else
inpl{p,i)=(dloglCiinpilp, i} )~cali)}/ch{i)
endif
enddo
do k=1,n
1f {ntalk+l).=q.0) then
dip,ki=calk+ti}tebik+l)i*d{p, k)
else
dip,k)={dlogld{dip,k}l~calk+l)}/chik+l}
endif
enddo
enddo

c**%  Chamada a sub-rotina 'treinl! ou 'trein2' gue fazem o treinamente
c*¥¥%  da rede.
if {ntrein.eq.0] then
call treinl{l,m,n,ndades,inp,d,eta,alp,tel,telp, nta,v,w,

& ca,chl
else
call trein2{l,m,n,ndadeos, inp,d,mi,beta, tol,tolp,nta, v, w,
& ca, skl
endif
endif

c*¥*  Predicac de valeres a partir da rede
if {(nopc.eg.l} then
c¥** . Zalva valores de enlrada

do p=1,ndadoes
do i=1,1
inplp,ii=auxlip, i)
enddo
enddo

c*¥*  Adimensionallzacao «daz entradas para mante-las ne range [inf;sup]

do p=1, ndados



Apéndice

166

do i=1,1
if inta(il).eq.0 then
inpi{p,iy=catij+chil)*inpip, i)

else
inp(p,i)={dlegloitnpip, i) -ca{i) ) ok (i}
endif
ent{ij=ing(p,i]
anddo

cx¥*  Chamada da sub-rotina gus faz s predicao
call pred{w,v,1,mn,n,ant,zail
c¥¥¥  Passagem da saida para a forms nao adimensicnal

do k=1,n
if (ntai{k+l).a2g.0) thezn
dip,ki=(zal{ki~calk+l)i/fchik+l)
auxZi{p, ki=din, i
else
dip, K)=10.d0*  (calktljrobik+l)*sal (k)
auxi (p,kl=t{p, k)
endif
enddo
enddo
andilf

c***  Calceulo do erro {zem treinamento)

if {nopc.eg.2} then

erro=0.d0
errp=0,d0

c*¥%  Zalva valores des enti:

dafzaida

£

do p=1,ndados
do i=1,1
inpi{p,i)=auxlip, i)
enddo
do k=1,n
dip,kl=auxz (@, ki
enddo
enddo
c¥**  ddimensionalizacao das ent/sal para mante-las no range
do p=l,ndados
do i=1,1
if {ntali).eq.0) then
inpip,ll=cafit+chiil*inp(p, 1)

else
inpip,i)=(dlogltlinp(p,1)}~ca{i)}/cb(i}
encif
ent{ij=inpip, i}
anddo
do k=1,n

1f (ntatktl).eq.D) then
dip,ki=ca(k+l)+ch(k+1)*d{p, k}
else
dip,k)={dleglildip, k] i~ca(kti})/ab{kt]l)
endif
enddo

ck**  Chamada da sub-rotina gue faz a predicao
call pred{w,v,1,m,n,snt,sai}
do k=l,n

ck¥*  Calcule do erro quadrarioc medic

erro=erro+{gal {(kKi-dip, kyi+*¥2
ck**  Passagem da salda para a forma nas adimensicnal
if (ntalk+l),.eq.d) then
sai{ki=i{sai(k)=cal{k+lll/oblicel)
else

sallk]=10.dl** (calk+l | +teb(k+l)*sai{k)}
endif

finf;sup]
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Calculo do esrre percentual

1f {dabs{au=x2{p, k). at.l.4d-107 then
grande=daba ({auxZ {p, k) -gal k] auxdip, )}

else
grande=dabs {auxz ip, k) -sallk)}
andif
if [(grande.gt.=srrp! srrp=grands
enddo

enddo
erro=f{erro/ndades ) ¥ 0. 5
arrp=100*errp
Escreve erro quadratico medic & srro percentual na tela

writel®,*} esrroc,’! LPRCY o)
tolp=errp

endif
Devolve og parametros de btreinamente finais.
if (nope.eqg.0y then
par{l)=mi
endif
return
end

———————————————————— fim da sub-rotlng rna-eme— o me s oo - e

Sub-rotinas extraidas de Villadsen 2 Michelsen {1978), utilizadas
nos calculos relativoes a colocacao ortogonal 2 mais sub-roting de
resolucao de sistemas lineares (GAUZS, JCORBRI, DEQPR e INTRP)

subroutine gaussin,na,neel,.a;
double precision alncol,Z*nocl), =
ni=n+l

nt=p+ns

if{n.eq.l) go to 50

do 40 i=¢,n

lp=i-1

il=ip
x=caks{al{il, il}))
do 10 J=1,n

ifidabs{a(i,11}}.1t.x} go te 1G
x = dabg{a{3y,11}})

ip=]

continue

Pf{ip.eqg.il) go to 320

do 20 i=il,nt

X = a{il,j)

alil,j) = a{ip,3)

alip,j) = %

do 40 i=i,n

X o= alj,dl)/a(il, it}

do 40 k=i,nt

ali,k} = ali,k)j-x*a{il, k)
do 70 ip=i,n

i = pnl-ip

do T0 k=nl,nt

ali,k) = ali, k)/a(i,1)

if {i.eq.l}) go to 70

il = i-1

do 60 3=1,11

ald, k) = ali,k)-afi,ki*ali, iy
continue

return

end

———————————————————— Fim da Sub-rotinag gaussg-~-——sm=o—mmws s mmm e e

subroutine jcobi (nd,n,ne,nl,al,bs,difl,dif2,41i£3, rcot)
implicit double precision la~h,o-z)
dimension diflind),difZ(nd},dif3{nd), root (nd)

calculo das raizes e derivadas do pelinemic de jacobi

ab=altbhe

ad=pe-al

ap=be*al
difl(l)=tad/{ab+2}+1}/2
dif2{1}=0.
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if {n.1t.2) goteo 15

do 10 i=Z,n

zi=i~1

z=ab+2¥ 2l
difl{i)=({ab*ad/z/{z+Z2+1}/2
if {i.ne.2) goto 11
dif2{ij={abtapt+zli/z/z/{z+1}
goto 10

z=z*z

y=zZ1l* {ab+zl)

y=¥* {apty}
difz2{i}=y/z/{z~1}
continue

determinacao das ralzes
raivzes determinadas anter]

g
o ke
beo 0

=

=

®=0.

do 20 i=1,n

xed=0.

wn=1,

xdl=0,

xnl=0,

do 30 3=1,n
®¥p={difl{ji-x)*xn-dif2 (j*x=d
Xpl={(difl{j)~x)*xnl-dif2{4i*xdl-%n
R=xn )

*xdl=xnl

XN=Xp

Zni=xpl

zo=1.

z=x0f ®xnl

if {i.eg.1) goto 2]

do 22 1=2,1

ze=po~-z/ {x=root{j-1])
z=zfzC

KmX =2

if {dabs(z).gt.l.d-09)} goto 2
root (i}=x

x=x+0.0001

continue

5

odo de pewton
o

oom FURLessa2on

screscenta @ventusis pontes de colocacao em x=0 e xX+=1

nt=n+notnl

if {no.eq.0) goto 325
do 31 i=l,n

j=n+l-1

. root {(J+l)=root{j]

root (1}=0
if (nl.eq.l) root(nt}=l1.

calculo das derjvadas do polincmio

do 40 i=1,nt

x=root {1}

difL{i}=1.

aif2{i}=0.

dif3(i)=0.

do 40 9=1,nt

if (d.eq.l) gotoe 40
y=xX-root{j}

ALE3 (i =yl 3 (3 +30dif2 (L)
ALE2{i)=y*dif2 (L) +2%difl (1)
difl{i)=y*difi (i)

continue

return

end

subroutine dfeprind,n,no,nl,i,id,difl,dif2,di£3, root, vect)

implicit double precision{a-h,c-2}

dimension diflind),dif2({nd!,dif3ind},root{ndi,vect(nd]

dfopr ¢alcula as matrizes de dlscretizacao e os pescs da

gquadratura gaussiana, normalizados para soma 1

id = 1; matriz de dicretizacao para v(1l}
id = 2; matriz de dicretizacac para y{(2!
id = 3; pesos da quadratura gaussiana

nt=n+no+nl

{%]
(%}

daz
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if(id.eq.3} gote 10
de 20 4=1,nt
if {(j.ne.i] gotoe 21
if (id.ne.l} gote &
vect {i)=difZ(i}/aifl{i)/2
goto 20
5 vect (1)=dif3(1)/d1if1(i)/3

gote 20

21 y=root{il-root(i)
vect (J)=difl (i) /diflii1/y
if {id.eg.2) vect{d)=vect (% {dif2 {1} /diflii}~2/y)

20 continue
goto 20

10 y=0.
do 28 4=1,nt
#eraot (i)
ax=x*{1l-x}
if (neo.eq.0) ax=ax/z/x
if i{nl.eq.0) ax=ax/(l-x)/(1-x)
veot {§)=ax/difl{j}*++2

25 y=ytvech{d)
de 60 j=1,nt

B0 vectljl=vect(il/y

50 preturn
end

£ e e e e fim da sub=rotinag dfopr= o o i o e

aubroutine intrpind,nt,x, root,difl, xintp}
implicit double precision (a-h,c~z)
dimension root{nd),difl{nd),xintp{nd}

3]

avaliacao dos coeficientes de interpolacac lagrangilana

pol=l,

do 5 i=1,nt

y=X-roct {1)

xintp(iy=0.d0

if (dabs{y).lt.1.d4~10) xintp{i}=}1.
5 pol=pol*y

if (dabsipol).lt.1.d-10) goto 10

do 6 i=l,nt
6 xintp(il=pol/difl{i)/{x~rootii)}

10 return
end



