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“Que nfo seja eterno posto que ¢é chama, mas que seja infinito enquanto dure.”
Vinicius de Morais

“Quem ensina, quem € professor, nio tem 6dio.”
Milton Santos

“Educadores, onde estario? Em que covas terfio se escondido? Professores, ha
aos milhares. Mas o professor € profissdo, nfio € algo que se define por dentro,
pot amor. Educador, ao contrario, ndo € profissdo, ¢ voca¢do. E toda vocagio
nasce de um grande amor, de uma grande esperanca.”

“Diz-nos Freud que a questdo decisiva ndo € a compreensdo intelectual, mas
um ato de amor. S80 os atos de amor e paixdo que se encontram nos
momentos fundadores de mundos, momentos em que se encontram os
revoluciondérios, os poetas, os profetas, os videntes.”

“Ah! Como a paixfio € doce. Somente os apaixonados sabem viver € morrer.
Somente os apaixonados, como D. Quixote, vislumbram batalhas e se
entregam a elas. A paixfio € o segredo do sentido da vida. E que outra questio
mais importante poderd haver? Dizia Camus que o ‘nico problema filoséfico
realmente sério € julgar se a vida ¢ digna ou ndo de ser vivida.

E ele comenta que, face a tal questéo, todos os problemas facticos, cientificos,
perdem o seu sentido.”

“Eu me atrevo a dizer que o fantasma que nos assusta e que nos causa
pesadelos mesmo antes de adormecer, o fantasma que nos faz contar,
apressados, os anos que ainda nos faltam para a aposentadoria, € a absoluta
falta de amor e paixfo, o absoluto enfado das rotinas da vida do professor.”

E o que € um professor, na ordem das coisas?

Talvez que um professor seja um funciondrio das instituigbes que gerenciam
lagoas e charcos, especialistas em reprodugéo, pe¢a num aparelho ideologico
de Estado. Um educador, ao contrario, é um fundador de mundos, mediador de
esperangas, pastor de projetos.”

“Quem ndo se torna discipulo da Morte estd condenado a ser tolo a vida

inteira.”
Rubem Alves



“A tarefa da escola numa democracia ¢ salvar a crianga de sua familia, de sua
classe social, de seu pais e de sua época histdrica. A tarefa da escola, numa
democracia, é reconhecer na crianga um pequeno profeta, e armar a crianga
com os instrumentos da profecia. Isso ¢ tarefa da escola, isso é tarefa da
universidade. Uma tarefa impossivel. Uma missdo desmedida. E € necessério
ter essa missao, porque ¢ o ideal regulador que estabelece o programa.”
Roberto Mangabeira Unger

“Deve-se aprender a viver por toda a vida e, por mais que tu talvez te
espantes, a vida toda € um aprender a morrer.”

Séneca
“A vida nfo constitui um problema a resolver, mas um mistério a ser vivido.”

“Descubra qual a verdadeira paix#o de sua vida e siga-a. Trilhe o caminho que
ndo existe. Siga a sua felicidade.”

“Dizem que o que todos procuramos € um sentido para a vida. Ndo penso que
seja assim. Penso que o que estamos procurando € uma experiéncia de estar
vivo, de modo que nossas experiéncias de vida, no plano puramente fisico,
tenham ressondncia no interior do nosso ser e da nossa realidade mais intima,
de modo que realmente sintamos o enlevo de estar vivo.”

“A vida vive de matar ¢ comer a si mesma, rejeitando a morte e renascendo”.

Joseph Campbell
“0 amor do cachorro é a coisa mais préxima de Deus.” |
Carlos Heitor Cony
“Religido;
o solene desvelar dos segredos ocultos do homem,
arevelagdo dos seus pensamentos mais intimos,
a confissdo piblica dos seus segredos de amor.”
Ludwig Feuerbach

“Choramos ao nascer porque chegamos a este imenso cenario de dementes.”

“Os miseraveis nfio tém outro remédio a ndo ser a esperanga.”
William Shakespeare
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“E na medida em que me separo do mundo que tenho medo da morte.”

“Ser puro € encontrar esta pdtria da alma na qual se torna sensivel o
parentesco com o mundo, onde as pulsagdes de sangue se juntam as pulsagdes
violentas do sol das duas horas.”

“Gosto desta vida com abandono e dela quero falar com liberdade: ela me da
orgutho de minha condi¢%o de homem.”

“Uma vida com gosto de pedra quente, cheia dos suspiros do mar e das
cigarras que comecgam a cantar.”

“Fora do sol, dos beijos e dos perfumes selvagens, tudo nos parece fiitil.”

“Pois se hd um pecado contra a vida, ele nfio € o desespero, mas a esperanga
de uma outra vida, furtando-se a implacavel grandeza desta.”

“Da caixa de Pandora onde se agitaram todos os males da humanidade, os
gregos fizeram sair a esperanga por altimo, como o mais terrivel de todos.”

“Procurar o que é verdadeiro ndo € procurar o que € desejavel.”

“Sem esperangas, sem verdades absolutas, sem Deus, o homem € livre.”
Albert Camus

“Q UGnico pensamento que sobrevive é aquele que se mantém na temperatura
de sua propria destrui¢éo.”
Edgar Morin

“A existéncia ndo é dada ao homem como um caminho bem arranjado no fim
do qual estd a morte; mas a morte, como possibilidade, atravessa sua
existéncia e a qualquer momento pode surpreendé-lo.”

“Desde o seu nascimento, o homem j4 ¢ suficientemente vetho para morrer.”
Heidegger

“A mentira tem que ser repetida, afirmada e reafirmada monotonamente, para

que se firme, Basta que se eleve uma voz para contraria-la, perdera todo o seu
valor. A mentira tem que ser solitaria. Tem que ser totalitaria. E o totalitario é
mentiroso.”
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“A afirmacfo individual pelo prazer supGe o outro, mas um outro que é objeto,
coisificado. O outro ¢ a condigdo para que se obtenha gozo, pouco importando
0 seu prazer, ja que a lei € a do individuo.

Eduardo Guimaries

“O amante ama o corpo como se fosse a alma e a alma como se fosse o corpo,
o amante troca o céu pela terra. O AMOR ¢ a grande subversio.”
Otavio Paz

“Jesus disse: Se a carne foi criada por causa do espirito, isto € uma maravilha,
mas se o espirito foi criado por causa do corpo, isto é maravilha das
maravilhas. No entanto, maravilha-me como essa grande riqueza veio a estar
nesta pobreza.”

O Evangelho de Tomé

“Diga a verdade e saia correndo.”
Provérbio Tugoslavo

“A verdade é a melhor camuflagem. Ninguém acredita nela.”
Max Frisch

“Estude as frases que parecem certas e coloque-as em davida.”
David Riesman

“A maioria das pessoas teme a morte por néo terem feito algo de suas vidas.”
Peter Ustinov

“A morte s& existe para aquele que deseja continuidade. Mas o homem que
morre a cada minuto para tudo, para todos os prazeres, todas as dores, todos os
habitos, bons e maus, esse homem conhecerd, por si proprio, o que existe além
da morte, 0 que existe além das agonias desta vida. Além, existe algo, ndo
porque o digo. Cabe-thes descobrir isso por si mesmos. Mas, para
descobrirem, ndo deve haver sofrimento, porque onde mora o sofrimento, ai
nfo mora o amor.”

“Embora todo mundo diga que ha muitos caminhos para a Verdade, ndo ha
caminho algum. S6 a mente livre, que estd 56, a mente ndo corrompida ¢ ndo
influenciada, é sO a essa mente que a Verdade se manifesta. Essa mente, com
efeito, € uma mente sem medo”

Krishnamurti



“Vira o dia em que a matanga de um animal sera considerada crime tanto
quanto o assassinato de um homem.”

I.eonardo da Vinci

“A Histdria inteira constitui, com efeito, a refutacio experimental da assim
M

chamada ‘ordenacéo ética do universo’.
Friedrich Nietzsche

“O homem sensato se adapta ac mundo. O insensato insiste em adaptar o
mundo a ele. Todo o progresso depende, portanto, do homem insensato.”
Bernard Shaw

“QO amor ndo envelhece, morre menino.”
Provérbio Arabe



O JEJUM DO CORACAO

Chuang Tzu

Yen Hui, o discipulo favorito de Confiicio, veio despedir-se de seu Mestre.

— “Aonde voceé vai?”, perguntou Conficio.

— “Vou para Wei.”

— “Para qué?”

— “Ouvi falar que o principe de Wei € uma pessoa luxuriosa, com sangue
quente nas veias e muito autoritario. Ndo da a menor importincia a seu povo e
recusa-se a ver qualquer falha em si mesmo. Ndo da a menor atengéo ao fato
de que seus suditos estdo morrendo, a torto e a direito. Caddveres jazem por
todo o pais, como feno no campo. O povo estd desesperado. Mas ouvi o
senhor dizer, Mestre, que devemos abandonar o estado que estd bem
governado, e ir para o que esta em anarquia. No consultorio do médico ha
muitos doentes. Quero aproveitar esta oportunidade para por em pratica o que
aprendi com o senhor, e ver se posso melhorar as condigdes de 14.”

— “Quem dera que pudesse”, disse-lhe Conficio, “vocé nfo imagina o que
esta fazendo. Vocé trara a ruina a sua propria pessoa. O Tao ndo necessita de
anseios, € voc€ apenas desperdicara as suas energias em seus esforgos
malbaratados. Desperdicando energias, vocé ficara confuso e ansioso. Com
isto, voc€ nfo serd mais capaz de ajudar-se a si mesmo. Os sidbios antigos
procuravam o Tao, primeiro dentro de si mesmos, depois olhavam para ver se
existia algo nos outros que correspondesse ao Tao que eles concebiam. Mas,
se vocé ndo possuir o Tao dentro de si, de que valera gastar o seu tempo em
vios esforgos a fim de proporcionar aos politicos corruptos uma plataforma
correta ?... Contudo, acredito que voc€ deva ter uma certa base para esperar
obter sucesso. Como acha que podera levar avante o seu plano?”

Yen Hui respondeu: “Tenciono apresentar-me como um homem
humilde, desinteressado, que procura apenas fazer coisas certas, ¢ nada mais:
uma maneira inteiramente simples e honesta. Sera que com isso ganharei a
confianga do senhor?”

— “Certamente que ndo”, respondeu-lhe Conficio. “Este homem estd
convencido de que sé ele é que tem razdo. Pode pretender, exteriormente,
interessar-se por um plano objetivo de justica, mas nfo se engane com sua
aparéncia exterior. Ele ndo estd habituado a ter nenhum adversario. O seu
ponto de vista € o de assegurar-se de que estd certo, esmagando as outras
pessoas. Se ele faz isso com os mediocres, certamente o fard com um homem
que se lhe apresenta como uma ameaga de ser alguém de altas qualidades. Ele
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se apegara teimosamente ao seu modo de pensar. Pode pretender estar
interessado em sua conversa a respeito do que seja objetivamente certo, mas,
por dentro, néo lhe estara dando ouvidos, € nenhuma alteragio havera. E, com
iss0, vocé néo estard realizando nada.”

Ai, disse-lne Yen Hui: “Muito bem. Em vez, entfio, de ir-me
diretamente em oposigéo a ele, manterei os meus proprios modos de pensar,
mas, exteriormente, farei como se fosse ceder. Apelarei para a autoridade da
tradigdo e para os exemplos do passado. Todo aquele que ndo for
comprometido interiormente € um fitho do céu, tanto quanto qualquer
governante. Nao confiarei em nenhum ensinamento meu, €, por conseguinte,
nio me preocuparei se tenho ou néo razdo. Serei também reconhecido come
muito desinteressado e sincero. Todos irdo apreciar minha candura e, assim,
serei um instrumento do céu no seu meio.

Desta maneira submetendo-se a obediéncia ao Principe, como fazem os
outros homens, curvando-me, ajoelhando-me, prostrando-me como faria um
criado, serei aceito, sem nenhuma queixa. Depois disso, outros confiarfio em
mim e, pouco a pouco, me utilizardo, vende que meu desejo € apenas o de me
tornar util ¢ trabalhar para o bem-estar de todos. Assim, servirei como um
instrumento dos homens.

Enquanto isso, tudo o que tiver de dizer serd expresso de acordo com a

antiga tradi¢do. Estarei trabalhando com a tradi¢@o sagrada dos antigos sabios.
Embora o que eu tenha a dizer seja objetivamente uma condenagéo da conduta
do Principe, ndo serei eu, e sim a propria tradicio que estara falando por mim.
Desta maneira, serei extremamente honesto e no ofenderei a ninguém. Desse
modo, também, serei wm instrumento da tradi¢do. O senhor ndo acha que este
meu modo de encarar a questao € que esta certo?”
— “Evidentemente que nfo”, disse-lhe Conflcio. “Voc€ tem varios planos
diferentes de a¢fo, quando vocé ainda nem conhece o Principe, nem observou
o seu cariter! Na melhor das hip6teses, vocé podera fugir e salvar a sua pele,
mas ainda assim ndo estard mudando nada do que encontrou. Ele podera,
superficialmente, conformar-se com as suas palavras, mas ndo havera
nenhuma mudanga radical em seu coragdo.”

Disse-lhe entio Yen Hui: “Bem, isto é a minha melhor colaboragdo a
questdo. Gostaria que me dissesse, Mestre, o que o senhor me aconselharia.”
— “Vocé tem de jejuar!”, disse-lhe Confiicio. “Sabe o que quero dizer com
essa palavra, jejuar? Nio é facil. Mas os caminhos ficeis ndo vém de Deus.”

“Ah”, disse Yen Hui, “eu jA me acostumei a jejuar! Em casa, éramos
pobres. Passdvamos meses sem vinho nem carne. Isso € que € jejum, ndo?”

“Bem, vocé podera chamar a isso de observar o jejum, se quiser”, disse-
lhe Confiicio, “mas néo € o jejum do coragdo.”
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“Diga-me”, retrucou-lhe Yen Hui, “o que se entende por jejum do
coragdo?”

Respondeu-lhe Confiicio: “O objetivo do jejum € a unidade interior. Isto
significa ouvir, mas ndo com os ouvidos; ouvir, mas nfio com o entendimento;
ouvir com o espirito, com todo o seu ser. Ouvir apenas com os seus ouvidos é
uma coisa. Ouvir com o entendimento ¢ outra. Mas ouvir com o espirito nfio
se limita a qualquer faculdade, aos ouvidos ou & mente. Daif exigir o
esvaziamento de todas as faculdades. E quando as faculdades ficam vazias,
entdio todo o ser escuta. Hé entfio uma posse direta do que esta ali, diante de
vocé, que nunca podera ser ouvido com os ouvidos, nem compreendido com a
mente. O jejum do coragfio esvazia as faculdades, liberta-as dos liames e das
preocupagdes. O jejum do coragéio € a origem da unidade e da liberdade.”

“Ja percebi”, disse-lhe Yen Hui. “O que me impedia de perceber era a
minha prdpria autopreocupagio. Se eu comegar este jejum do coragdo, a
autopreocupacdo desaparecera. Entdo, ficarei livre das limitagdes ¢ das
preocupagtes! Nio € isso o que o senhor quer dizer?”

“Sim”, disse-lhe Confilcio, “é isso mesmo! Se conseguir tal objetivo,
vocé sera capaz de ir a0 mundo dos homens sem os perturbar, Nio entrard em
conflito com a imagem que eles fazem de si mesmos. Se eles o estiverem
escutando, cante-lhes uma cangdo. Se nfo, fique em siléncio. Nao tente
arrombar-lhes a porta. Nao tente novos medicamentos neles. Apenas coloque-
se entre cles, porque nada ha a fazer sendo ser um dentre eles. Ai, entdo, vocé
podera obter sucesso!

E facil permanecer quieto, sem deixar vestigios; o dificil é caminhar
sem tocar no chfo. Se seguir os métodos humanos, vocé poderd enfrentar a
decepcio. No caminho do Tao, nenhuma decepgéo € possivel.

Vocé sabe que podemos voar com asas: ainda ndo aprendeu a voar sem
elas. J4 se familiarizou com a sabedoria dos que sabem, mas ainda ndo se
familiarizou com a sabedoria dos que néio sabem.

Olhe esta janela: nada mais ¢ do que uma abertura na parede, mas, por
causa dela, todo o quarto se encheu de luz. Assim, quando as faculdades se
esvaziam, o coragdo estd cheio de luz. Cheio de luz, ele torna-se uma
influéncia por intermédio da qual os outros sdo secretamente transformados.”



A MORTE COMO CONSELHEIRA

Rubem Alves

Lembra-te,

antes que cheguem os maus dias,

€ se rompa o fio de prata,

¢ se despedace o copo de ouro,

€ se quebre o cantaro junto a fonte,
¢ se desfaca a roda junto ao poco...

Eclesiastes 12, 1-8

A vida esta cheja de rituais para exorcizar a Morte. Agora, quando
escrevo, dia 3 de janeiro de 1991, acabamos de passar por dois deles. E claro
que nZo lhes damos este nome, pois o seu sucesso depende de que o Nome
Terrivel ndo seja ouvido. Para isto se faz uma barulheira enorme de sinos,
fogos de artificio, dangas, risos, muita comida, e alegria engarrafada... E tudo
isso s6 para que a voz Dela ndo scja ouvida... Natal néo ¢ isto? N&o existe uma
tristeza solta no ar? O esfor¢o desesperado de repetir um passado, fazer com
que ele aconteca de novo? Encontrei, certa vez, numa loja nos Estados
Unidos, um pacotinho de ervas ¢ temperos num saquinho de plastico com o
nome: “perfumes de Natal”. Tem de ser aqueles cheiros antigos, de infancia.
As musicas novas ndo servem, € preciso que as mesmas dos outros tempos
sejam cantadas de novo. E que haja o mesmo rebuligo, os mesmos bolos, as
mesmas frutas. Prepara-se a repetigdo do passado, para se ter a iluséo de que o
tempo néo passou. Melhor o incémodo da correria ¢ da ressaca do que a dor
de ouvir o que Ela est4 silenciosamente dizendo: “E, mas o tempo passou. N&o
pode ser recuperado. Vocé estd passando...” Pensar d6i muito. O Natal déi
muito... E saimos da depressdo da perda por meio de um outro ritual. Tolice
imaginar que o tempo passou. Que nada. E um novo tempo que vem. Hi
muito tempo 2 espera. “Feliz Ano Novo!” E, no entanto, € tudo mentira. Certo
esta o poeta:

Mas o que nio fui, 0 que nem sequer sonhei;

o que s6 agora vejo que deveria ter feito,

0 que s6 agora claramente vejo que deveria ter sido

isto € que é morto para além de todos os Deuses...

Pode ser que para outro mundo eu possa levar o que sonhei.

Mas poderei eu levar para outro mundo o que me esqueci de sonhar?



Esses, sim, os sonhos por haver, é que sio o cadaver.
Enterro-os no meu coragdo para sempre, para todo o tempo,

para todos os universos... (Alvaro de Campos, Poesias, “Na noite
terrivel...””)

Nao, ndo, a Morte ndo ¢ algo que nos espera no fim. E companheira
silenciosa que fala com voz branda, sem querer nos aterrorizar, dizendo
sempre a verdade e nos convidando & sabedoria de viver.

O que ela diz? Coisas assim:

“Bonito o crepisculo nao? Veja as cores, como sdo lindas € efémeras...
Nio se repetirdio jamais. E ndo hd formas de segura-las. Initil tirar uma foto.
A foto sera sempre a memoria de algo que deixou de ser... E esta tristeza que a
beleza d4? Talvez porque vocé seja como o crepuisculo... E preciso viver o
instante. N&o € possivel colocar a vida numa caderneta de poupanga...”

“Vocé sabe que horas sdo? Esta ficando frio... E as cores do outono?
Parece que o inverno esta chegando...”

“O que € que vocé esta esperando? Como se a vida ainda néo tivesse
comegando... Como se vocé estivesse a espera de algum evento que vai
marcar o inicio real da sua vida: formar, casar, criar os filhos, separar da
mulher ou do martdo, descobrir o verdadeiro amor, ficar rico, aposentar...
Como s¢ os seus instantes presentes fossem provisorios, preparatdrios. Mas
eles sdo a Unica coisa que existe...”

“E esta musica que vocé estd dangando? E de sua autoria? OQu é um
Outro que toca e vocé danca? Quem é este Outro? Lembre-se do que disse o
poeta ‘Sou o intervalo entre 0 meu desejo e aquilo que os desejos dos outros
fizeram de mim’. Mas, se vocé é isto, o intervalo, vocé ja morreu... Acorde!
Ressuscite!”

A branda fala da Morte ndo nos aterroriza por nos falar da Morte. Ela
nos aterroriza por nos falar da Vida. Na verdade, a Morte nunca fala sobre si
mesmo. Ela sempre nos fala sobre aquilo que estamos fazendo com a propria
Vida, as perdas, os sonhos que ndo sonhamos, os riscos que néo tomamos (por
medo), os suicidios lentos que perpetramos.

“Lembra-te, antes que se rompa o fio de prata e se despedace o copo de
ouro”, e que seja tarde demais.

Uma das cangdes mais belas do Chico eu nunca ouvi tocada no radio.
Tenho perguntado, € pouca gente a conhece. Desconfio. E porque ela é a
mansa sabedoria da Morte, que ninguém quer ouvir. Diz assim: “O velho sem
conselhos, de joelhos, de partida, carrega com certeza todo o peso de sua vida.
Entfo eu lhe pergunto sobre o amor... A vida inteira, diz que se guardou do
carnaval, da brincadeira que ele ndo brincou... E agora, velho, o que € que eu



digo ao povo? O que ¢ que tem de novo para deixar? Nada. S6 a caminhada,
longa, pra nenhum lugar... O velho, de partida, deixa a vida sem saudades,
sem divida, sem saldo, sem rival ou amizade. Entdo eu lhe pergunto pelo
amor... Ele me diz que sempre se escondeu, ndo se comprometeu, nem nunca
se entregou... E agora, vetho, que € que eu digo ao povo? O que é que tem de
novo pra deixar? Nada. Eu vejo a triste estrada aonde um dia eu vou parar. O
velho vai-se agora, vai-se embora sem bagagem. Néo sabe pra que veio, foi
passeio, foi passagem. Entéo eu lhe pergunto pelo amor... Ele me é franco.
Mostra um verso manco dum caderno em branco que ja se fechou. E agora,
velho, 0 que é que eu digo ao povo? O que é que tem de novo pra deixar? N3o.
Foi tudo escrito em v#0...Eu lhe pego perddo mas ndo vou lastimar...” Parece
até que o Chico e o Jorge Luis Borges entraram de acordo, pois este escreveu
coisa muito parecida: “Instantes: Se eu pudesse viver novamente a minha vida,
na proxima trataria de cometer mais erros. Ndo tentaria ser tdo perfeito.
Relaxaria mais. Seria mais tolo ainda do que tenho sido. Na verdade, bem
poucas coisas levaria a serio. Seria até menos higiénico. Correria mais riscos,
viajaria mais, contemplaria mais entardeceres, subiria mais montanhas,
nadaria mais rios. Iria a lugares onde nunca fui, tomaria mais sorvete e menos
sopa. Teria mais problemas reais e menos problemas imaginarios. Eu fui uma
destas pessoas que viveu sensata e produtivamente cada minuto de sua vida.
Eu era uma destas pessoas que nunca ia a parte alguma sem um termdmetro,
uma bolsa de agua quente, um guarda-chuva e um para-quedas. Se voltasse a
viver, viajaria mais leve. Se eu pudesse voltar a viver, comecaria a andar
descal¢o no comego da primavera e continuaria assim até o fim do outonoc.
Daria mais voltas na minha rua, contemplaria mais amanheceres ¢ brincaria
com mais criangas, se tivesse outra vez uma vida pela frente. Mas, ja viram,
tenho 85 anos e sei que estou morrendo..”

E! Embora a gente nfo saiba, a Morte fala com a voz do poeta. Porque ¢
nele que as duas, a Vida ¢ a Morte, encontram-se reconciliadas, conversam
uma com a outra, e desta surge a Beleza. Agora, 0 que a Beleza nio suporta ¢
o falatdrio, a correria... Ela nos convida a contemplar a nossa propria verdade.
E 0 que ela nos diz é simplesmente isto: “Veja a vida. Ndo ha tempo para
perder. E preciso viver agora! Nio se pode deixar o amor para depois. CARPE
DIEM”.

Foi esta a primeira ligdo do professor de literatura no filme “A
sociedade dos poetas mortos”. CARPE DIEM: agarre o dia! E o efeito de tal
revelagdo poética, nascida da reconciliagdo da Vida com a Morte, ¢ uma
incontrolavel explosio de liberdade. E s6 isto que nos d4 coragem para
arrebentar a mortalha com que os desejos dos outros nos enrolam e
mumificam.



Xii

Tive um amigo, Hans Hoekendijk, um holandés que esteve prisioneiro
num campo de concentragdo alem#io. Contou-me de sua experiéncia com a
morte. A guerra ja chegava ao fim, e os prisioneiros acompanhavam num
radio clandestino o avango das tropas aliadas e j4 faziam o cilculo dos dias
que os separavam da liberdade. Até que o comandante da prisio reuniu a todos
no patio ¢ informou que, antes da libertagio, todos seriam enforcados. “Foi
um grito de lamentacédo e horror...seguido da mais extraordinaria experiéncia
de liberdade que jamais tive em minha vida”, ele disse. “Se vou morrer dentro
de dois dias, entdo nada mais importa. Ndo ha sentido em me guardar, nio hi
sentido em ser prudente. No preciso pretender ser outra coisa do que sou.
Posso viver a minha verdade, pois nada pode me acontecer. Ndo preciso de
mascaras. Tenho a permissfo para a honestidade total. Posso ir ao guarda
nazista, que sempre me aterrorizou, ¢ dizer a ele tudo o que sinto e
penso...Que € que ele pode fazer? Posso ir até aquela mulher que sempre amei
mas de quem nunca me aproximei (afinal, ela estava com o marido, e naqueles
tempos isto era levado em consideragfo...) e pedir licenga ao marido para
confessar os sentimentos...Posso dizer tudo o que sinto mas que nunca me
atrevi a dizer, por medo”. E me contou dessa experiéncia fantastica de
liberdade e verdade que se tem quando se estd pendurado sobre o abismo. A
Morte tem o poder de colocar todas as coisas no seus devidos lugares. Longe
do seu olhar, somos prisioneiros do olhar dos outros, e caimos na armadilha
dos seus desejos. Deixamos de ser o que somos, para ser o que eles desejam
que sejamos. Diante da Morte, tudo se torna repentinamente puro. Ndo ha
lugar para mentiras. E a gente se defronta entdo com a Verdade, aquilo que
realmente importa. Para ter acesso & nossa Verdade, para ouvir de novo a voz
do Desejo mais profundo, é preciso tornar-se um discipulo da Morte. Pois ela
s6 nos da ligdes de Vida, se a acolhermos como amiga. “A morte € nossa
eterna companheira”- dizia D. Juan, o bruxo. “Ela se encontra sempre & nossa
esquerda, ao alcance do brago. Ela nos olha sempre, até¢ o dia que nos toca.
Como € possivel a alguém sentir-se¢ importante, sabendo que a morte o
contempla? O que vocé deve fazer, ao se sentir impaciente com alguma coisa,
€ voltar-se para sua esquerda e pedir que sua morte o aconselhe. Estamos
cheios de lixo! E a morte € a tinica conselheira que temos. Sempre que voce se
sentir, como acontece sempre, que tudo estd indo de mal a pior € que vocé se
encontra a ponto de ser aniquilado, volte-se para a sua morte ¢ lhe pergunte sc
isso € verdade. Sua morte lhe dird que vocé esta errado, que nada realmente
importa, fora do seu toque. Ela lhe dira: ‘Ainda néo o toquei’. Alguém tem de
mudar, e depressa. Alguém tem de aprender que a morte € uma cagadora e que
ela se encontra sempre a nossa esquerda. Alguém tem de pedir o conselho da



morte ¢ abandonar a maldita mesquinharia que pertence aos homens que
vivem suas vidas como se a morte nunca fosse bater no seu ombro.”

Houve um tempo em que nosso poder perante a Morte era muito
pequeno. E, por isso, os homens e as mulheres dedicavam-se a ouvir a sua voz
e podiam tornar-se sabios na arte de viver. Hoje, nosso poder aumentou, a
Morte foi definida como a imimiga a ser derrotada, fomos possuidos pela
fantasia onipotente de nos livrarmos de seu toque. Com isso, nds nos tornamos
surdos as liges que ela pode nos ensinar. E nos encontramos diante do perigo
de que, quanto mais poderosos formos perante ela (inutilmente, porque sé6
podemos adiar...), mais tolos nos tornamos na arte de viver. E, quando isso
acontece, a Morte que poderia ser conselheira sabia transforma-se em inimiga
que nos devora por detrds. Acho que, para recuperar um pouco da sabedoria
de viver, seria preciso que nos tornassemos discipulos e ndo inimigos da
Morte. Mas, para isso, seria preciso abrir espago em nossas vidas para ouvir a
sua voz. Seria preciso que voltassemos a ler os poetas...
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EM NOME DO AV6, DO NETO E DA BRINCADEIRA

Rubem Alves

O fato € que Deus se cansou de ser Deus. Eu também me cansaria.
Lembrei-me de um poema de Pessoa: “Tenho dé das estrelas/ Luzindo ha
tanto tempo,/Ha tanto tempo.../ Tenho dé delas./ N&o havera um cansago/ Das
coisas, de todas as coisas,/ Um cansago de existir,/ De ser,/ S6 de ser?”. Deus
deve sentir o cansago das estrelas...

Segundo as Sagradas Escrituras, o universo comegou com o cansago.
Deus se cansou das coisas do jeito como tinham sido desde toda a eternidade.
Se néo estivesse cansado delas — tédio - , ndo teria criado o mundo. Heine,
poeta aleméo, no seu poema “A Cangfo do Criador”, diz que Deus resolveu
criar para se curar. “A doenga foi a fonte do meu impulso criador”, diz Deus.
“Criando, convalesci; criando, fiquei sadio de novo”.

Mas a doenga era mais grave do que se pensava. Era feitico. Feitico ,
como se sabe, € uma palavra que gruda na outra pessoa e sobre ela opera uma
transformagédo malvada. A bruxa diz “sapo”, o principe vira sapo. Foi isso que
os homens fizeram: falaram demais sobre Deus. Grudaram n’Ele os seus
pensamentos. E Ele ficou doente.

As intengGes eram boas. Achavam que Deus tinha de ser o maximo.
Anselmo, um dos tedlogos mais importantes da tradi¢fo cristd, disse que Deus
era “aquilo maior que pensar ndo se pode”. Assim, se saber é¢ bom, segue-se
logicamente que saber muito ¢ melhor. E saber infinitamente € divino.

Deus, assim, tem de saber tudo: € onisciente. Ter poder é coisa boa: a
gente anda, vé, faz amor, fala, come. O poder para fazer essas coisas da
alegria. Deus, alegria suprema por defini¢do, tem logicamente de ter poder
infinito, para estar eternamente alegre: ele € onipotente. E ha o prazer da
presenga: a alegria de estar aqui, neste estidio, cercado de objetos que me séo
caros, escrevendo. Mas, pelo fato de estar aqui, ndo estou nas montanhas nem
nas praias. Minha presenca aqui ¢ a minha auséncia de todos os outros lugares.
Com Deus é diferente. Sua presenga enche todos os espagos. Ele €
onipresente.

Perfei¢6es? Nio as quereria para mim. Ficaria louco instantaneamente.
Borges escreveu um conto sobre um homem de memoria perfeita: “Funes, o
Memorioso”. A memoria de Funes era tdo perfeita que nela ficavam guardadas
todas as folhas de uma arvore. Mas as folhas balancavam com o vento. A
memoria de Funes registrava cada alteracfio. Na memoria de Funes nfo havia
uma arvore. Havia infinitas arvores, cada uma delas com um nome diferente.



Tomem o Funes e o elevem ao infinito. Assim seria uma mente
onisciente: ela conheceria todos os bateres de asas de todas as abelhas, de
todos os beija-flores, de todas as moscas, de todos os insetos e todas as aves.
Conheceria todos os espermatozéides nas ejaculagdes de todos os bichos;
todos os movimentos de fezes e urinas; todas as sementes de capim; todos os
cheiros e fedores; todos os pensamentos havidos e por haver; todas as letras,
em todos os livros do mundo; todas as notas em todas as partituras musicais.

Pobre Deus! Nado poderia descansar nem dormir. Seus olhos sem
palpebras jamais se fechariam. N&o poderia gozar uma cangfo. Para escutar
uma cangdo, € preciso que todas as outras sejam silenciadas. Mas a onisciéncia
lhe proibe isso. Nem poderia ler um livro de Saramago: ao texto do escritor
portugués se misturariam os textos de todos os livros ja escritos e por escrever.

O mesmo pode ser dito de todas as outras perfei¢Ses divinas. Eu odiaria
estar presente em todos os lugares ao mesmo tempo. Estar presente em todos
os lugares € ndo estar presente em lugar algum. E eu odiaria ser onipotente. A
onipoténcia me tiraria o prazer de brincar. Brincar sé tem graga se houver a
possibilidade do erro. Tocar piano, jogar sinuca, cozinhar, escalar montanha,
rodar pidio, escrever um texto: tudo ficaria sem graca porque tudo daria sempre
certo, magicamente. E néo ha nada mais chato que isso.

Alberto Caeiro contou, num poema, que o Menino Jesus se cansou do
céu e fugiu para a terra, escorregando num raio de sol. “No céu tudo é
estipido, tudo ¢ falso, em desacordo com flores e arvores € pedras. No céu ele
tinha de estar sempre sério.” Preferiu ser um menino comum, que faz as coisas
que os meninos comuns fazem. Mas, para que ninguém soubesse que ele
fugira e se pusesse a sua procura, fez um milagre: montou uma farsa. Fez
parecer que ele ainda estava no céu. Fugiu, deixando 14 Deus pai e o Espirito
Santo.

Caeiro é mestre em taoismo. Mas néo sabe muita as coisas da teologia.
A verdade ¢ outra. Néo foi s6 o Menino Jesus que fugiu. Foi a Santissima
Trindade. Fugiram os trés e deixaram a farsa montada. Fizeram isso por medo.
Nio de Herodes, mas dos teblogos ¢ religiosos. Ficaram com medo de que
eles comegassem tudo de novo.

O Natal anuncia que Deus fugiu de ser Deus. Invejou os prazeres que os
homens podiam ter e Ele ndo: dormir, tomar banho de cachoeira, chupar
mexerica, brincar, fazer amor, ter de se esfor¢ar por conseguir. A teologia
cristd da a isso o nome de “encarnagio”. O Natal é Deus dizendo que divine,
mesmo, € 0 humano.

Agora os trés andam pela terra. Ndo mais como Pai, Filho e Espirito
Santo (esses ficaram no céu), mas como avd, neto e brincadeira. Pai néo serve.
Tem de ser avd. E por que brincadeira em vez de Espirito Santo? Porque o
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Espirito Santo, na tradigdo teolégica ortodoxa, € o que acontece entre o Pai e o
Filho (s6 para tedlogos: € o “filioque™). Ora, 0 que acontece entre av € neto €
que eles brincam. Brincar € a mais divina de todas as atividades! Assim, em
harmonia com o espirito da semana de Natal, sugiro que a grave férmula
litirgica “em nome do Pai, do Filho e do Espirito Santo” seja substituida pela
leve (pneumatica) formula “em nome do avd, do neto e da brincadeira”.



CAVALOS E HOMENS

A transformacdo espiritnal de um homem de sangue ¢ temperamento
sicilianos.

Marco Frenette

Essa short cut cabocla esta ha tempos cristalizada na meméria coletiva
de minha familia, ¢ me foi contada pela minha av6 materna.

Corria a ano de 1929 quando ela se casou, no interior de Sio Paulo, com
o homem que viria a ser meu avd. Casou-se contra a vontade dos pais, que
queriam para a fitha alguém com posses compativeis & da familia, ¢ nfo um
homem calado, pobre e solitirio, que vivia num casebre ladeado por uns
miseros metros quadrados de terra. Minha avé, porém, que era quase uma
crianga a época, fez valer a forca de sua personalidade, e foi, sem levar
absolutamente nada da familia, viver na pobreza com o homem que amava.

No primeiro ano de casamento levaram um vida quase miseravel.
Dormiam apertados em uma cama de solteiro, cozinhavam nas tunicas duas
panelas que tinham, e trabalhavam arduamente no campo, esperando a
recompensa futura da boa colheita. Os frutos da terra cultivada vieram no
inicio do ano seguinte, quando conseguiram dinheiro suficiente para comprar
mais um pedago de terra € uma charrete para os passeios dominicais, a qual
veio acompanhada de um magnifico cavalo. O animal, bonito e robusto, com
pélos brilhantes e escuros a cobrir-lhe os musculos bem definidos, tornou-se
logo um elemento fundamental em suas vidas. Era a unifio da estética a
funcionalidade. Ele servia tanto para as lidas de tragio quanto para as de
carga: de segunda a sabado trabalhava no campo; no domingo, levava meus
avlés para passear, ocasido em que a charrete lhe parecia uma pluma em
comparagéo com o peso descomunal dos ferros do arado.

Numa manhi, quando um sol particularmente ardido iluminava aquela
terra inculta, o jovem casal, sem imaginar que aquele dia seria especial, saiu
para trabalhar no campo. Minha avd, a frente do animal, controlava a diregio;
enquanto meu avd ia atras, equilibrando o arado ¢ observando os sulcos que
nasciam sob seus pés. Assim, {rabalharam até o meio-dia, ardua e
harmoniosamente. Foi quando o cavalo, extenuado e com fome, comegou a
parar, de quando em quando, para comer capim, virando a cabega para
alcangar os tufos mais suculentos. Quando acontecia isso, minha avé esperava,
sem nenhuma pressa, 0 animal comer, para so6 depois reiniciar a aragem. Isso
comecgou a irritar meu avd, que protestou contra as interrupgdes. Minha avo
respondeu que nfo tinha coragem de impedir o animal de saciar a fome. Se o
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marido quisesse fazer isso, que tomasse a dianteira. Foi quando trocaram de
lugar. Araram mais um pouco a terra, ¢ logo o cavalo avistou outro tufo de
capim; fixou os olhos no alvo, e rumou em diregfio ao alimento, desviando-se
totalmente da linha imaginaria de aragem. Meu avd ainda tentou impedi-lo,
puxando-o pelo cabresto, mas nfo teve a minima chance contra a obstinagfio
do animal. O cavalo, arrastando-o junto, chegou até o tufo, e pds-se a comer.
Ao ver o arado tombado, que deixara atras de si, como se fosse um rabo, um
sulco torto e inesperado no solo, meu avé foi invadido por um imenso e
inexplicavel rancor, que imediatamente se converteu em 6dio. Foi quando
estourou: o cavalo sentiu entrar nos focinhos o solado duro da bota de
campanha que meu avd calgava. Ao receber aquela pancada fortissima, o
animal, sem emitir nenhum som, moveu-se um pouco para tras, € levantou a
cabega 0 maximo que pdde, como se pedisse cleméncia aos céus. E assim
permaneceu, imével, com a cabega levantada e os olhos ensopados de
lagrimas. Meu avd ainda tentou empurra-lo, mas o animal parecia uma estitua
em sua imobilidade. Retesado de dor, tornava-se um monumento vivo, casual
e fugaz, a estupidez humana. Frente aquela inesperada atitude, meu avé
quedou-se perplexo, ¢ ficou por um instante hipnotizado pela impressionante
silhueta que se recortava, brilhante em seus contornos, contra o horizonte
ensolarado. Quando a cavalo abaixou, lenta e dolorosamente, a cabeca, jorrou
de suas narinas um sangue farto, que escureceu ainda mais uma terra ja rubra
por natureza. Ao ver aqueles focinhos estourados, meu avé teve consci€ncia
do que tinha feito, e finalmente entendeu que seu descontrole néo tinha, a
rigor, nada a ver com a atitude instintiva de um cavalo faminto; sua raiva era
do mundo. Em questdo de segundos rememorou todas as humilha¢des e
privagdes por que tinha passado; entdo, descortinou-se para ele o
entendimento de que sua furia era filha de uma vida inteira afogada em
infelicidade. Ao compreender, finalmente, de que mal sofria, desatou a chorar.
Chorou um choro carregado de remorso, um choro profundo que foi molhando
suas antigas réstias de resigna¢fio. Minha avé lembra como se fosse hoje:
aquele homem desorientado, minado em suas forgas, abragado ao pescogo do
cavalo. Ficou observando a cena a distincia, nfio ousando interferir no que
talvez fosse o primeiro contato de meu avé com sua prépria humanidade:
momento privilegiado de compreender ¢ superar um sentimento de impoténcia
para com a vida, Apés um tempo, meu avo tirou a camisa molhada de suor e
limpou delicadamente o focinho machucado. Depois, acariciou a fronte do
animal, e afastou-se.

Nesse dia, nfio trabalharam mais. Voltaram para casa em siléncio, e
assim meu avd permaneceu uma semana inteira, curtindo, num completo
mutismo, a dolorosa lembrang¢a daqueles dois grandes olhos mareados a lhe



pedir piedade. Foram noites e dias inteiros povoados por olhos negros,
lagrimas, sangue ¢ tufos de capim. Na semana seguinte, quando voltou a falar,
minha avd espantou-se. A voz que ouvia parecia vir de outro homem. Meu
avo transformara-se. Logo, o estranhamento que tomou conte dela estendeu-se
também as pessoas que o conheciam. Um homem que tanto apreciava a caga,
agora, desfazia-se dos rifles. Um siciliano que se orgulhava de pertencer a
uma raga de fortes que ndo sabia o que era voltar para casa carregando
desaforos, agora compreendia e perdoava os desafetos. As rinhas a céu aberto,
onde furiosos galos indios sangravam ao luar, perdeu, de uma hora para outra,
seu mais contumaz freqiientador. Todos viam, também, gue agora meu avd
andava desarmado, livre do pesado Colt 44. Assim , todos que conheciam
aquele italiano, outrora de sangue quente, foram se acostumando com aquela
VvOzZ mansa, que pronunciava, as vezes com excessiva freqiiéncia, a palavra
“paz”-

Minha avé me assegura que o homem doce, compreensivo e justo que
conheci s6 passou a existir gracas a esse incidente no campo, quando algo
misterioso ¢ definitivo ocorreu em seu interior, levando-o definitivamente para
a senda da concoérdia. Até sua morte, alguns anos atras, ele soube manter
domesticado o génio violento. E o que me marcou nessa histéria foi a
conversdo psiquica de um homem que se tornou pessoa sem precisar encontrar
o dalai-lama, sem precisar ler literatura esoterica, e sem ter de clamar, como
um desesperado, pelo poder do sangue de Jesus. Na mudanca radical de meu
avd também ndo houve drogas nem alcool, e muito menos alucinégenos
sagrados. Sua serenidade — que muitos anos depois tanto me impressionaria —
veio ao acaso: dadiva de um situwacdo pagd, celebrada no sangue
estranhamente purificador de um cavalo.



CARTA DO CHEFE SEATLE PARA O GOVERNO DOS
ESTADOS UNIDOS, 1852

Chefe Seatle

“O Presidente, em Washington, informa que deseja comprar nossa tetra.
Mas como € possivel comprar ou vender o céu, ou a terra? A Idéia nos é
estranha. Se nfo possuimos o frescor do ar e a vivacidade da 4gua, como
vocés poderdio compra-los?

Cada parte desta terra € sagrada para meu povo. Cada arbusto brilhante
do pinheiro, cada por¢do de praia, cada bruma na floresta escura, cada
campina, cada inseto que zume. Todos sfio sagrados na memoria e na
experiéncia do meu povo.

Conhecemos a seiva que circula nas arvores, como conhecemos o
sangue que circula em nossas veias. Somos parte da terra, e ela € parte de nds.
As flores perfumadas s8o nossas irmés. O urso, 0 gamo € a grande aguia sfo
nossos irmdos. O topo das montanhas, o himus das campinas, o calor do
corpo do pdnei, ¢ o0 homem, pertencem a4 mesma familia.

A 4gua brilhante que se move nos rios e riachos nfio € apenas dgua, mas
o sangue de nossos ancestrais. Se lhes vendermos nossa terra, vocés deverdo
lembrar-se de que ela € sagrada. Cada reflexo espectral nas claras aguas dos
lagos fala de eventos e memorias na vida do meu povo. O murmurio da agua ¢
a voz do pai do meu pai.

Os rios sdo nossos irmios. Eles saciam nossa sede, conduzem nossas
canoas ¢ alimentam nossos filhos. Assim, € preciso dedicar aos rios a mesma
bondade que se dedicaria a um irméo.

Se Jhes vendermos nossa terra, lembrem-se de que o ar € precioso para
nos, o ar partilha seu espirito com toda a vida que ampara. O vento, que deu
a0 nosso avd seu primeiro alento, também recebe seu ultimo suspiro. O vento
também d4 s nossas criangas o espirito da vida. Assim, se thes vendermos
nossa terra, vocés deverdo manté-la a parte e sagrada, como um lugar onde o
homem possa ir apreciar o vento, adocicado pelas flores da campina.

Ensinarfio vocés 3s suas criangas o que ensinamos as nossas? Que a
terra é nossa mie? O que acontece a terra acontece a todos os filhos da terra.

O que sabemos ¢ isto: a terra nfo pertence ao homem, o homem
pertence i terra. Todas as coisas estfo ligadas, assim como o sangue nos une a
todos. O homem ndo teceu a rede da vida, € apenas um dos fios dela. O que
quer que ele faga a rede, fara a si mesmo.



Uma coisa sabemos: nosso deus € também o seu deus. A terra € preciosa
para ele € magoa-la ¢ acumular contrariedades sobre o seu criador.

O destino de vocés € um mistério para nés. O que acontecera quando os
buafalos forem todos sacrificados? Os cavalos selvagens, todos domados? O
que acontecera quando os cantos secretos da floresta forem ocupados pelo
odor de muitos homens e a vista dos montes floridos for bloqueada pelos fios
que falam? Onde estardo as matas? Sumiram! Onde estd a aguia?
Desapareceu! E o que sera dizer adeus ao ponei arisco e a caga? Sera o fim da
vida e o inicio da sobrevivéncia.

Quando o ultimo pele-vermelha desaparecer, junto com sua vastidio
selvagem, e a sua memoria for apenas a sombra de uma nuvem se movendo
sobre a planicie... estas praias ¢ estas florestas ainda estarfio ai? Alguma coisa
do espirito do meu povo ainda restara?

Amamos esta terra como o recém-nascido ama as batidas do coragio da
mie. Assim, se lhes vendermos nossa terra, amem-na como a temos amado.
Cuidem dela como temos cuidado. Gravem em sua mentes a memoria da terra
tal como estiver quando a receberem. Preservem a terra para todas as criangas
¢ amem-na, como Deus ama a todos.

Assim como somos parte da terra, vocés também séo parte da terra. Esta
terra é preciosa para nos, também € preciosa para vocés. Uma coisa sabemos:
existe apenas um Deus. Nenhum homem, vermelho ou branco, pode viver a
parte. Afinal, somos, irm#os.”
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RESUMO

Neste trabalho séio apresentados modelos pseudo-homogéneos bi e
unidimensionais de reatores cataliticos de leito fixo, os quais incorporam as
capacidades térmicas do fluido ¢ do sélido, (pC;)s € (pC;)s, respectivamente.
Os modelos propostos reproduzem o comportamento dindmico esperado de
um reator catalitico de leito fixo, inclusive o fendmeno da resposta inversa. A
solucdo dos modelos bidimensionais geralmente requerem excessivo tempo
computacional, uma vez que uma descri¢éo detalhada das variaveis € levada
em conta na formulagdo do modelo, resultando em modelos matematicos de
dificil solucdo. Para superar esta dificuldade, fez-se uso de técnicas de
redugdo de modelos, as quais permitem gerar modelos com dimensdes
espaciais menores (com redugfio dimensional) ou cuja solugfo se torna menos
complexa (sem redugio dimensional). Portanto, neste trabalho também &
apresentado um estudo comparativo do desempenho destas técnicas. Com
relagdo aos modelos reduzidos, alguns apresentaram uma boa concordéncia
com o modelo bidimensional, possibilitando a utilizagfio segura e rapida dos
mesmos para estudos de controle e otimizagéo.

Outro estudo realizado neste trabalho foi a andlise de sensibilidade
paramétrica do reator catalitico de leito fixo visando obter o conhecimento
dos efeitos primaérios € de interagdo dos pardmetros operacionais do reator
necessarios 2 implementagdo da estratégia de controle no reator de forma
adequada. Para obter estes conhecimentos utilizou-se o método do
planejamento fatorial, o qual foi capaz de captar os efeitos primarios ¢ de
interagfio no comportamento dindmico do reator. Outro detalhe importante é
que o método do fatorial completo forneceu também os efeitos ao longo do
tempo, conhecimento este nfio disponivel quando se utiliza, por exemplo, o
método do RGA.

Finalmente, apds o desenvolvimento de modelos dindmicos adequados
para aplicagbes em tempo real e de posse dos conhecimentos do
comportamento dindmico e da analise de sensibilidade paramétrica, realizou-
se o estudo da analisc de desempenho de alguns algoritmos de controle
avangados. Utilizou-se para o estudo da andlise de desempenho dos
controladores avancados, os algoritmos de controle preditivos, DMC
(“Dynamic Matrix Control”) e GPC (“Generalized Predictive Control”), ¢ o
adaptativo preditivo, STGPC (GPC acoplado ao identificador de parametros
RLS), tanto na forma monovaridvel, SISO, como multivaridvel, MIMO. Estes
controladores também foram comparados com o controlador classico PL
Observou-se¢ que os controladores GPC e STGPC proporcionaram os



melhores resultados, mostrando a necessidade de se utilizar controladores
avangados para obter um comportamento seguro ¢ eficiente do reator
catalitico de leito fixo



ABSTRACT

In this work, pseudo-homogeneous bi- and uni-dimensional fixed bed
catalytic reactors are presented. Such models incorporate the fluid and solid
thermal capabilities, (pCp)e € (pC,)s, respectively. The proposed models
reproduce a dynamic behaviour expected in a fixed bed catalytic reactor,
including the inverse response phenomenon. The bi-dimensional models
solution usually requires excessive computing (CPU) time since a detailed
description of the variables is considered in the formulation of the model,
which results in mathematical models of difficuit solutjon.

To circumvent this difficulty, techniques of model reduction were used,
which permitted the generation of smaller space dimensions (with dimension
reduction) or whose solution is less complex (without dimension reduction).
Therefore, a comparative work of both techniques performance is also
presented in this work. Some of the reduced models presented a good
agreement with the bi-dimensional model, thus enabling their safe and fast
utilization for studies of control and optimization.

Another study performed in this work was the parametric sensitivity
analysis of the fixed bed catalytic reactor, with the purpose of knowing the
primary effects and the interaction of the reactor operating parameters, which
are necessary for the implementation of a suitable control strategy. A method
of factorial planning was used to acquire this knowledge. It was capable of
getting the primary and interaction effects on the reactor dynamic behaviour.
Another important detail is that the complete factorial method also provided
some effects against time; this kind of knowledge is not available when the
method RGA is used.

Last, with the development of dynamic models for applications in real
time and with the knowledge of the dynamic behaviour and the parametric
sensitivity analysis, an analysis of the performance of some advanced control
algorithms was made. In the study of the analysis of the performance of
advanced controllers, the control algorithins used were predictive, DMC and
GPC, and adaptive predictive, STGPC (GPC coupled to the parameters
identifier RLS), both in the monovariable (SISO) and multivariable (MIMO)
forms. These controllers were also compared to the classic controller PI. It
was observed that the controllers GPC and STGPC provided the best results,
showing the need of using advanced controllers to obtain a reliable and
efficiente behaviour for the fixed bed catalytic reactor.
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Capitule I 1

CAPITULO I
I.1 - Objetivos

O objetivo inicial deste trabalho foi desenvolver modelos dindmicos de
reatores cataliticos de leito fixo para aplicages em controle e otimizaciio de
processos em tempo real. Portanto, a primeira etapa do trabalho foi
desenvolver modelos que reproduzissem as principais caracteristicas
dindmicas do reator, que também fossem de facil solugdo matemitica e que
exigissem pouco tempo computacional para a sua solugio. A fim de atender
essas exigéncias fez-se uso da modelagem pseudo-homogénea modificada que
considera de maneira implicita a presenga do sélido. De uma maneira geral os
modelos heterogéneos requerem uma solugdo mais elaborada exigindo
grandes tempos computacionais para a sua solugéo.

Na simula¢do do reator foi utilizado a equacgio da taxa da reagio de
oxidagdo catalitica do etanol a acetaldeido, pois trata-se de uma reacdo
fortemente exotérmica ¢ representativa de uma série de importantes reagdes
de interesse industrial.

Inicialmente foram utilizados os modelos bidimensionais, sendo que os
mesmos incorporam variagdes nas propriedades fisicas, nos pardmetros de
transferéncia de calor e massa, na temperatura de refrigeraco e na pressio do
reator, aspectos estes normalmente ndo considerados na literatura.

Com o objetivo de conseguir modelos ainda mais rapidos e confiveis,
aplicou-se diferentes técnicas de redugdo aos modelos bidimensionais
gerando diferentes modelos reduzidos, os quais proporcionam uma boa
concordancia com os modelos bidimensionais, além de permitir uma
vantagem significativa para aplicagGes em tempo real. Portanto, conseguiu-se
desenvolver modelos, bi e unidimensionais, que satisfazem as exigéncias
desejadas e que reproduzem um ambiente adequado para a avaliagdo do
desempenho de diferentes algoritmos de controle e otimizagéo.

De posse dos modelos, o objetivo final do trabalho foi o controle do
reator, ¢ para tanto utilizou-se de alguns dos diferentes tipos de algoritmos
pertencentes as trés principais familias de controladores encontrados na
literatura, classica, preditiva e adaptativa, objetivando o estudo do
desempenho dos mesmos frente ao dificil problema de controle do reator
catalitico de leito fixo.

Os controladores estudados foram o classico, PI, os preditivos, DMC e
GPC, e o adaptativo preditivo, STGPC, ¢ todos estes algoritmos foram
avaliados tanto na forma monovariavel, SISO, como multivariavel, MIMO.
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Concluida esta etapa do trabalho foi possivel compreender melhor o
sisterna estudado, tanto em malha aberta como em malha fechada, resultando
deste estudo importantes informagbes que possibilitam um melhor
entendimento da modelagem e controle de reatores cataliticos de leito fixo.

L.2 — Organizacio do Trabalho

O Capitulo II faz inicialmente uma abordagem sobre reatores cataliticos
de leito fixo, e em seguida comenta-se os modelos encontrados na literatura e
as simplificacGes dos modelos em geral utilizadas.

Quanto ao Capitulo III, apresentam-se os modelos, as taxas de reagdo
utilizadas, os métodos numéricos utilizados, bem como as técnicas de redugio
de modelo estudadas. Ja no Capitulo IV apresentam-se os resultados obtidos
da simulacdo do comportamento do reator através da solugdo dos modelos no
regime estacionario e dindmico.

No Capitulo V fez-se um estudo dos efeitos dos pardmetros de
operacdo no perfil axial da temperatura ao longo do reator através da técnica
do planejamento fatorial. Este estudo conjuntamente com a analise do
comportamento dindmico do sistema no Capitulo IV, possibilitou a escolha
apropriada dos pares de variaveis controlada/manipulada das malhas de
controle apresentadas no Capitulo IV. Este conhecimento € necessario para a
implementagéio eficaz dos algoritmos de controle.

Tendo o conhecimento do comportamento dindmico do processo e dos
efeitos dos pardmetros de operagido, fez-se o estudo do processo em malha
fechada, com a descrigdo dos algoritmos e os resultados apresentados no
Capitulo VI. Os algoritmos classico, PI, preditivos, DMC ¢ GPC, e o
adaptativo preditivo, STGPC, tanto na forma SISO como na MIMO foram
avaliados, possibilitando um amplo entendimento do processo sob a agfo de
controle e qual algoritmo de controle € o mais indicado. No Capitulo VII sdo
apresentadas as conclusdes finais e sugestdes para trabalhos futuros.
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CAPITULO 11 - REATOR CATALITICO DE LEITO FIXO

IL1 - Introdugio

Os reatores de leito fixo sfo equipamentos muito utilizados na indtstria
quimica, principalmente em reacbes cataliticas. O controle efetivo desses
reatores € fundamental para se obter operagdes seguras, especialmente quando
alto desempenho é desejado. Desta forma, deve-se conhecer muito bem o
reator a ser controlado e para tanto, necessita-se de um modelo que descreva o
seu comportamento da melhor maneira possivel, sendo capaz inclusive de
prever seu comportamento dindmico. Por outro lado, as aplicagSes de um
modelo dindmico normalmente requerem um grande esforco computacional
com impacto direto no tempo de processamento. Portanto, além do
desenvolvimento de modelos com grande potencial de predigo, tem-se que
considerar a dificuldade na sua solugio tanto em termos computacionais
quanto na disponibilidade dos pardmetros necessarios.

A simulagfo dindmica de reatores quimicos tem se expandido muito nos
tltimos anos. Estas simulagdes tém servido para varios propdsitos: projeto de
reatores, estratégias de partida e parada do reator, determinagdo de condigdes
operacionais desejadas € de risco para o controle do processo, estudos de
controle e otimizagdo, etc. Para os trés primeiros propoésitos, deve-se usar
modelos detalhados, muitas vezes heterogéneos, a fim de se obter resultados
precisos do reator tanto qualitativamente como quantitativamente. Isto €, a
precisdo computacional deve ser mais enfatizada do que a velocidade
computacional nestes casos. Para estudos de controle ¢ otimizacio € vidvel
ter-se modelos que possam ser resolvidos mais rapido e facilmente, que gerem
respostas qualitativamente concordantes com o processo € que possam ser
resolvidos em computadores de pequeno porte, Pirkle et al. (1987). Seguindo
essa filosofia, neste trabalho foi utilizada a modelagem dindmica pseudo-
homogeénea de reatores cataliticos de leito fixo monotubulares (leito fixo de
particulas) para fins de estudo de controle e otimizagdo “on-line” do mesmos.

A formulagdo dindmica deterministica de reatores de leito fixo consiste
de equagOes diferenciais parciais para o balango de massa, energia,
“momentum” ¢ da continuidade com apropriadas condigdes iniciais ¢ de
contorno. As variaveis independentes consistem de uma ou mais dimensdes
espaciais, dependendo da dimensionalidade do modelo, e o tempo. Além
disso, os modelos utilizados neste trabalho incorporam a variagdo das
propriedades fisicas ¢ sua influéncia na velocidade de escoamento ¢ nos
parimetros de transferéncia. Adicionalmente € incorporada a variagdo
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temporal da temperatura do fluido refrigerante avaliando de forma global a
influéncia das variaveis operacionais no comportamento dindmico do reator.

Reatores cataliticos de leito fixo exibem complicado comportamento
estaciondrio e dinimico resultante das nfo-linearidades do sistema e da
diferenca de capacidades térmicas do solido e do fluido, as quais entre outras
coisas levam ao surgimento da resposta inversa ¢ “runaway” da temperatura
do reator. Sem um modelo detalhado néo é possivel fazer predi¢des confiaveis
porque a localizagdo das regides com comportamento instavel mudam no
tempo e espago e sao dependentes das perturbages da entrada e das a¢des de
controle, McGreavy e Maciel Filho (1989).

Modelos confiaveis, dependem do conhecimento de como os
mecanismos fisico-quimicos e fatores externos afetam o desempenho geral do
sistema. Entretanto, quando aplicacdes “on-line” sdo requeridas modelos
simplificados tem que ser usados. O problema € obter um modelo
representativo o qual mantenha as caracteristicas essenciais do sistema.
Levando-se isto em consideragéo, neste trabalho foram propostos modelos bi e
unidimensionais baseados na aproximacfio pseudo-homogénea. Comecando
com um modelo bidimendional e aplicando técnicas de reducéo, os modelos
unidimensionais foram desenvolvidos. Os modelos bidimensionais foram
baseados nos modelos desenvolvidos por Jutan et al. (1977) ¢ Maciel Filho
(1989) os quais incorporam as capacidades térmicas do fluido € do sélido,
(pCp)s € (pCy)s Tespectivamente.

Para simulagfio do reator utilizou-se da reago de oxidagdo do etanol a
acetaldeido, sendo esta reagéo altamente exotérmica e com uma cinética muito
complexa o que torna o processo extremamente interessante do ponto de vista
de simulacio e controle. Duas taxas de reacdo foram estudadas, uma
utilizando o catalisador de cobre oxidado, Moura (1984) e outra o catalisador
de Fe-Mo, Maciel Filho (1985) e Domingues (1992).

Para ambos os modelos, bi ¢ unidimensionais, estudos sobre o
comportamento dindmico, andlise de sensibilidade e controle foram
realizados. J4 para o comportamento estacionario, utilizou-se apenas o modelo
bidimensional, pois o objetivo da formula¢do unidimensional é economizar o
tempo computacional visando a simulacgo dindmica do reator.

Com os modelos do reator desenvolvidos, fez-se uso destes para o
estudo do controle. Para este estudo, algoritmos de diversas caracteristicas
foram avaliados no sentido de absorver perturbages nos pardmetros
operacionais que alteram o comportamento dindmico do reator como também
alterar o ponto de operagio do mesmo, mudangas de “setpoint”. Os algoritmos
de controle avaliados foram o classico, PI, os preditivos de longo alcance,
DMC e GPC, e o adaptativo preditivo, STGPC.
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O algoritmo classico foi escolhido devido ao seu grande emprego e por
ser esta ainda a referéncia com a qual deve ser comparado qualquer
controlador, Toledo (1992). No caso dos algoritmos preditivos e adaptativos,
estes sio indicados para sistemas ndo-lineares, variantes ao longo do tempo ¢
com restricdes operacionais nas variaveis do processo, e dentre os algoritmos
preditivos, o DMC e o GPC foram escolhidos pela sua robutez, flexibilidade
de ajuste devido & presenga de varios pardmetros ¢ indicagdes sugeridas na
literatura. Com relagfio ao algoritmo adaptativo, o GPC foi extendido & forma
adaptativa, STGPC, através do acoplamento da técnica de identificagdo “on-
line” dos minimos quadrados recursivos, “RLS”, com fator de esquecimento
varidvel escalar, Toledo (1992), Toledo e Maciel Filho (1997a, 1997b, 1998b,
19984d).

Ambos os algoritmos foram avaliados tanto na forma monovariavel,
SISO, como na forma multivariavel, MIMO. Portanto, explora-se assim um
conjunto bem razoavel de algoritmos de controle, permitindo obter uma maior
compreensdo sobre a natureza e as principais caracteristicas do sistema
estudado sob a agdo do controle. Assim, através do estudo do comportamento
estaciondrio e dindmico conjuntamente com o estudo do controle do reator
efetuados neste trabalho obtem-se informagtes importantes e necessarias para
o desenvolvimento de um modelo confiavel para o controle do reator, além do
algoritmo de controle mais indicado para este processo.

Também deve-se ressaltar que apesar do trabalho ter sido desenvolvido
para um processo especifico, os procedimentos e os modelos utilizados sdo
obviamente de uso geral para outra reagdo de interesse. A seguir sdo
apresentadas as informagdes sobre os trabalhos publicados na éarea de
modelagem de reatores cataliticos de leito fixo que foram consideradas
importantes para a realizagéo deste trabalho.

I1.2 - Reatores Catalificos

Catalisador

i i te
Fluido Refrigerante / Fluido Refrigerante
Reagentes r Reagentes
: :{ Lo.:o... 3% % ::c. .o:o.:o:c.. ﬁ\ >
UP 223 2e"%8% 2% 8% %1
} \ Produtos

Figura I1.1 - Esquema Geral de um Reator Catalitico de Leito Fixo
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Desde a descoberta e a aplicagéo dos catalisadores sélidos aos processos
quimicos no comego deste século, a indlstria quimica se diversificou ¢
cresceu de forma espetacular. Isto se deu através do desenvolvimento de
novos processos € da atualizacio de processos existentes, muitos deles
baseados no uso de catalisadores sélidos. A maior parte destes processos
cataliticos envolvendo reagentes gasosos emprega reatores de leito fixo,
Froment e Bichoff (1990). Importantes excegdes, para as quais a operagdo em
leito fluidizado € preferida, seja para regenerar continuamente o catalisador
seja para melhorar a remocéo de calor, sfo o craqueamento catalitico do “gas-
0il”, as sinteses da acrinolitrila e do dicloreto de etileno, e a oxida¢do do
naftaleno a anidrido ftalico, Froment ¢ Hofimann (1987).

Na forma mais basica, um reator de leito fixo consiste em um tubo
cilindrico preenchido de forma compacta e imével por particulas de
catalisador € o reagente em fase gasosa escoa através deste meio poroso,
mostrado esquematicamente na Figura II.1. Este reator pode ser considerado
como o cavalo de batalha da industria quimica, devido ao nimero de reatores
deste tipo nela empregados, ¢ ao valor econdmico dos materiais por eles
produzidos, Hill (1977). Isto é verdade mesmo nos dias atuais.

Reatores de leito fixo podem ter a escala ampliada (“scale-up™) de
véarias maneiras. A teoria da similaridade ¢ de pouco uso nesta matéria. E
pratica geral proceder da escala de laboratério a escala comercial
gradualmente, envolvendo ao menos duas escalas intermedidrias: a unidade
piloto ¢ a unidade demonstracdo. Mesmo com grandes pilotos ndo se pode
esperar obter exatamente o mesmo comportamento do reator, e assim algumas
vezes uma andlise mais detalhada € necessaria. Atualmente, em fungio do
desenvolvimento da informatica e da existéncia ¢ disponibilidade de
simuladores industriais ou da possibilidade de serem desenvolvidos, ¢
inconcebivel ampliar a escala de reatores sem ao menos um certo grau de
modelagem. O modelo pode ser fundamental e baseado em informagles
separadas dos vérios aspectos do processo, amarradas € fundidas num
conjunto de equagdes simulando o reator, ou pode ser semi-empirico,
baseando-se assim em experimentagio piloto para ajuste dos chamados
“pardmetros efetivos do modelo”, Froment € Hofmann (1987).

O reator de leito fixo tem muitas vantagens umnicas e valorizaveis em
relagfio a outros tipos de configuragdes. Simplicidade, com consequente baixo
custo de construgdo ¢ manutengio, pouca necessidade de equipamentos
auxiliares, gragas justamente i fixagdo das particulas no leito, o que néo exige
unidades custosas de separagfio a jusante, e larga flexibilidade de operagéo
figuram entre estas vantagens. Para reagBes ocorrendo em condigdes de
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temperatura extremamente altas ou altas pressdes e empregando catalisadores
solidos, as consideragdes econfmicas usualmente impdem que o processo
somente se torne rentavel quando um reator de leito fixo for empregado, Hill
(1977).

As dificuldades usualmente relacionadas com o emprego de reatores de
leito fixo referem-se principalmente a transferéncia de calor. Isto se deve ao
fato de que a taxa de liberagéo de energia ao longo do comprimento do reator
nio ¢ uniforme e a maior parte da reagio normalmente ocorre nas
proximidades da entrada do reator. Em reagfes exotérmicas a taxa de reagéo
pode ser relativamente mator d entrada do reator devido a maior concentracio
dos reagentes. Em reatores ndo adiabaticos com reagOes exotérmicas a
temperatura no eixo do leito pode ser muito diferente do que ocorre na parede,
o que tende a aumentar a taxa de reagio local e reforcar cada vez mais esta
diferenca até o esgotamento local dos reagentes. Artificios para superar estas
dificuldades sdo conhecidos, um deles € o emprego de reatores multitubulares,
tal como utilizado por McGreavy e Maciel Filho (1988), sendo apenas uma
das formas de modificar apropriadamente a condigéo fisica do leito. Também
o uso de diluentes inertes na alimentagdo, assim como a dilui¢o do
catalisador com material sélido inerte, permite reduzir os efeitos térmicos da
reagdo. O controle da temperatura do refrigerante externo e a divisdo do leito
em segdes independentes permitem também controlar finamente a temperatura
interna do reator, Domingues (1992), Maciel Filho e Domingues (1992).
Independentemente do projeto mecénico do reator, a operagdo do reator em
altos niveis de desempenho requerem a utilizagéio de estratégias de controle
com controladores adequados.

Os reatores de leito fixo atuais sfo em grande parte equipamentos de
grande capacidade. Houve um aumento espetacular da capacidade destes
reatores nas ultimas décadas, aumento que evidentemente refletiu um
crescimento de demanda do mercado, mas que indubitavelmente traduziu o
progresso nas dreas tecnolbgica e fundamental. O arrefecimento do
incremento de capacidade observado nos anos 80 se deveu muito mais a
saturagdo dos mercados e a construgéo de novas unidades de reprodugdo nos
paises em desenvolvimento, do que as limitagdes da capacidade de analise
destes equipamentos, devidas a aspectos tecnologicos ou fundamentais,
Fromennt ¢ Bischof (1990). Atualmente se incrementa o uso deste tipo de
reator também para unidades de pequeno porte.

Fromennt e Bischoff (1990) mencionam os progressos que se pode
esperar dos reatores de leito fixo para os proximos anos:

e o desenvolvimento de novos catalisadores e modificagdo dos existentes;
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e avancos nos dados fundamentais, nos dados fisico-quimicos, nos
pardmetros de transporte no leito fixo, principalmente para transferéncia de
calor;

e conscientizacdo das grandes empresas para a importincia dos dados
cinéticos confiaveis como base para projeto seguro dos reatores. Os estudos
cinéticos tem-se beneficiado com a sistematizacio dos métodos de
planejamento de experimentos, e com métodos cada vez mais poderosos
para a andlise de dados;

¢ uso de modelos matemdticos, especialmente deterministicos, de reatores de
leito fixo como base para o seu projeto. A modelagem dos reatores tem se
beneficiado com o progresso dos métodos numéricos € com ©
aperfeicoamenio dos modelos matematicos decorrente deste progresso.

Com relagéo a sofisticagfo dos modelos, o desenvolvimento nos tltimos
anos da Engenharia das Reag¢tes Quimicas como disciplina reconhecida, ¢ as
possibilidades crescentes dos computadores, tem conduzido os pesquisadores
a exploragdo extensiva do projeto e do desempenho dos reatores tanto no
regime estacionario quanto no dindmico. A analise e o projeto dos reatores
tem gerado problemas com a escolha do grau de sofisticagdo dos modelos,
sendo que este depende em primeiro lugar do processo, ou seja, do esquema
reacional, da sua sensibilidade as perturba¢des nas condigbes de operagdo e
em igual importancia esta o grau de precisfio com que se conhecem os dados
cinéticos e os pardmetros de transporte. Finalmente ha que se considerar o
beneficio econdmico em jogo. Portanto, pode-se esperar para o futuro, o uso
crescente de reatores de leito fixo na indastria sobretudo devido a
(Domingues, 1992):

e o incremento do conhecimento dos dados fundamentais que se tem assistido
nos ultimos anos;

e 0 aumento da preditividade na obtengdo dos parimetros de transporte de
massa ¢ de calor que se tem verificado através do grande ntimero de
trabalhos publicados;

e a melhoria na sistematizagiio da coleta de dados experimentais;

e a robutez, desempenho e adequagfio crescentes dos métodos de andlise de
dados e métodos de solugiio numérica de sistemas de equagdes diferenciais;

e a facilidade de acesso aos computadores de alto desempenho cujo pre¢o
continua a cair tio vertiginosamente quanto cresce sua velocidade;

e reduciio do custo fisico dos reatores, integragio destes com o processo &
jusante e montante, resultando em economia tanto de despesas fixas como
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das despesas proporcionais, seguranca de operagdo, qualidade dos produtos
assegurada pelo bom desempenho do sistema de controle destes
equipamentos, seguranga operacional, etc.

Também deve-se enfatizar que as principais deficiéncias na modelagem
dos processos cataliticos com reatores de leito fixo se originam de cinéticas
quimicas incompletas ou imprecisas, o que ¢ insuficientemente reconhecido
pelos engenheiros quimicos. Assim, uma resposta eficaz a necessidade
crescente de bem modelar € a exigéncia de qualidade nos estudos cinéticos,
condi¢do principal para o sucesso dos estudos subsequentes, Froment e
Hofmann (1987).

Mais informagtes sobre reatores cataliticos de leito fixo podem ser
obtidas nas referéncias a seguir, que estdo apresentadas em ordem
cronolégica: Bird (1960), Aris (1965), Amundson (1966), Himmeblau e
Bischoff (1968), Aris e Amundson (1973), Finlayson (1974), Carbery e But
(1974), Karanth e Hughes (1974), Aris (1975a), Aris (1975b), Cabery (1976),
Hill (1977), Lapidus ¢ Amundson (1977), Pereira et al. (1979), Holland ¢
Anthony (1979), Biscaia Jr. (1980), Lima (1981), Incropera e Witt (1981),
Varma (1981), McGreavy (1983), Levenspiel (1983a), Levenspiel (1983b),
Westerterp et al. (1984), Duarte ¢ Lemcoff (1984), Doraiswamy e Sharma
(1984), Moura (1984), Maciel Filho (1985), Froment (1986), Fogler (1986),
Froment ¢ Hofmann (1987), Khanna e Seinfeld (1987), Villadsen ¢ Michelsen
(1987), Figueiredo e Ribeiro (1987), Nauman (1987), Levenspiel (1989),
Jorgensen e Jensen (1989), Maciel Filho (1989), Maciel Filho (1990),
Azevedo et al. (1990), Luyben (1990), Santos (1990), Froment e Bischoff
(1990), Lucena (1991), Luize (1991), Domingues (1992), Maciel Filho (1993),
Tresmondi (1993), Azeredo (1996) e Cremasco (1998).

Pode-se notar, ao se consultar estas obras, como ja mencionado, os
avangos no tratamento dado 3 modelagem matematica dos reatores de leito
fixo. A seguir sdo apresentadas as possiveis classificagdes dos modelos destes
reatores dependendo da abordagem a ser considerada, tomando-se como base
as referéncias citadas.

11.3 - Modelos Matematicos

Modelos matematicos de reatores de leito fixo sfo necessarios para a
descrigiio do comportamento estacionario e dindmico para fins de estudo de
projeto, otimizagdo e controle do processo. Embora insuficiente detalhes
podem levar a um modelo incapaz de representar precisamente a resposta do
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reator & mudancas nas variaveis de operagdo, excessivo detalhamento pode
levar 4 modelos que sdo computacionalmente impraticaveis e/ou contém
parametros cujos valores ndo podem ser determinados precisamente pelos
dados de operagdo. Portanto, o tipo de modelo ¢ seu nivel de complexidade na
representagdo do sistema depende do uso para o qual o modelo sera
desenvolvido, Khanna e Seinfeld (1987).

Os desenvolvimentos fundamentais e aplicagbes relativos a modelagem
e operagio de reatores cataliticos de leito fixo sdo interdisciplinares por
natureza, € assumem um conhecimento dos principios da termodindmica,
catdlise, cinetica quimica e fenébmeno de transporte, bem como um dominio
tanto da teoria e pratica, as quais levam ao desenvolvimento e simplificacéo da
estratégia Otima de operagfio. O conceito de modelagem do reator tem sido
empregado por diferentes pesquisadores para diferentes propositos.
Entretanto, € possivel reconhecer a existéncia de uma certa metodologia para a
classificagdo dos modelos que pode ser geraimente aplicada e a qual,
consequentemente, pode ser utilizada também para reatores cataliticos de leito
fixo. No trabalho de Azevedo et al. (1990) sugere-se uma classificagéo
simples a qual distingue entre modelos “preditivos” e “de aprendizagem”,
onde os modelos preditivos sd0 mais de uso industrial e sdo empregados para
determinar:

* 0 “scale-up” do piloto para a escala final da planta;

¢ 0 estudo de comportamento de novas alimentacdes e novos catalisadores;

e a predicdo de efeitos de diferentes regimes de operacdo no rendimento do
reator;

¢ aandlise de tendéncia dinamica para propositos de controle;

¢ a otimizagdo das condig¢Ges de operagio.

Na modelagem dos reatores cataliticos de leito fixo é geralmente feito
uso de estruturas com um carater deterministico, tal qual os modelos classicos
“Fickianos”, um conveniente nome geral para estes modelos baseados nas leis
de Fick e Fourier para dispersdo de massa e calor, respectivamente, tdo
amplamente discutidos na literatura. Ambos os tipos incluem informagtes
obtidas pela aplicacdo de principios fisico-quimicos na inten¢éo de representar
o verdadeiro processo. O modelo preditivo é caracterizado como sendo tdo
simples, quanto possivel, contendo um minimo de informagfo necesséria,
envolvendo a estimagéio de tdo poucos pardmetros quanto possivel e, muito
importante, requerendo um aceitavel tempo de computagdo para sua solugio.
No caso dos modelos de aprendizagem o tempo de computacdio ndo € o
principal fator, e suas caracteristicas podem ser sumarizadas como:
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e prover uma relagéio estrutural entre parametros os quais so caracteristicas
dos mais elementares mecanismos;

e ajudar o entendimento dos modelos mais simples pela indicagdo de suas
relagbes com os modelos mais complexos;

e prover um procedimento de diagnostico para determinar as causas
clementares de comportamentos inesperados do sistema;

e prover um caminho para experimentacio pela sugestio de qual pardmetro
domina na predicdo do comportamento do reator;

e prover um melhor entendimento do sistema o qual pode levar & novos
desenvolvimentos e/ou melhoramentos no processo e no seu projeto.

Um agrupamento também interessante dos modelos usados para
descrever o comportamento do reator € dado por Doraiswamy ¢ Sharma
(1984) dentro das seguintes categorias:

Continuos;

Céluia de Mistura;
Canal;

Fluxo Cruzado.

Os modelos continuos sdo os modelos do tipo “Fickianos” descritos
anteriormente, os quais sfo classificados entre modelos pseudo-homogéneos ¢
heterogéneos. Duas outras classes diferentes sdo os modelos de célula de
mistura e canal, os quais foram propostos como alternativas aos modelos
continuos. No modelo de célula, cada particula de catalisador ao longo com
seu ambiente € considerado um pequeno reator. Uma seqiiéncia de tais células
conectadas na dire¢do do fluxo e/ou lateralmente é assumido representar os
modelos heterogéneos. O chamado modelo de canais € baseado na observada
distribuigdo de volumes locais de vazios no leito. O volume de vazio passa
através de zonas alternadas de maxima ¢ minima na direcdo axial. O modeio
de canais na sua forma mais simples assume que o leito € composto de um
conjunto de superficies cilindricas coaxiais passando através de regides de
minimo vazio. Mais recentemente, o modelo de fluxo cruzado foi proposto, o
qual divide o fluido em zonas estagnadas ¢ fluidas, com troca entre as
mesmas.

O enfoque do presente trabalho foi a utilizagéio dos modelos continuos
devido a concordante reprodugdo do comportamento dindmico dos reatores
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cataliticos de leito fixo e as inOmeras correlagdes para pardmetros de
transferéncia baseados nestes modelos.

A Figura I1.2 a seguir mostra os problemas a serem enfrentados na
modelagem e projeto dos reatores cataliticos de leito fixo, relacionando os
aspectos em microescala e macroescala. Para estabelecer uma melhor nogéo
entre os modelos, estes sfo classificados em duas amplas categorias, pseudo-
homogéneos e heterogéneos. Modelos pseudo-homogéneos nfio consideram
explicitamente a presen¢ca de catalisador, em contraste com modelos
heterogéneos, os quais apresentam equacdes de conservagdo para o fluido e
catalisador. Existem ainda abordagens pseudo-homogéneas modificadas, as
quais incluem implicitamente a presenca do sélido.

Escala Abordagem Consideragio
Sitio Catalitico Cinética da Reagdo
Microescala Particula Interfacial AC, AT?
Catalitica Intraparticular AC, AT?

Tipos de transferéncia de

calor e massa convectivas

Macroescala Reator Plug flow
+ dispersdo radial ou axial?
Velocidade nfo uniforme

+ dispersdo radial?

Figura I1.2 - Aspectos Tratados na Modelagem de um
Reator Catalitico de Leito Fixo
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Dentre cada categoria os modelos s3o classificados em ordem de
crescimento de complexidade, conforme mostra a Figura I1.3 proposta por
Froment ¢ Hofmann (1987) a seguir.

O modelo basico Al postula escoamento “plug flow” através do leito, e
¢ unidimensional por assumir uniformidade na segdio perpendicular ao fluxo,
exceto a uma camada fina préxima 4 parede, onde calor ¢ trocado com a
vizinhanga. A primeira compliicagéo, levando ao modelo All, € a consideragéo
para desviar do “plug flow” pela super-imposi¢do da dispersdo na diregéo
axial.

Quando dispersdo também ¢ considerada na direcéo radial, por causa da
ocorréncia de gradientes de concentracdo e temperatura, o modelo torna-se
bidimensional, modelo AIII.

O primeiro modelo da categoria heterogénea, BI, ¢ derivado do modeio
basico pseudo-homogéneo, Al, pela consideragio de gradientes de
temperatura € concentragio sobre o filme cercando as particulas de
catalisador. O segundo modelo, BII, ainda unidimensional, adiciona gradientes
dentro da particula de catalisador ao modelo anterior. Finalmente, o modelo
BIII considera gradientes axial e radial no reator como também gradientes
locais entre e intra particulas.

Os parametros de dispersfio massica utilizados sdo efetivos, os quais
possibilitam simplificagfio do modelo e facilidade relativa na determinagio de
correlagBes para os pardmetros envolvidos. Para as situagbes nédo isotérmicas,
a transferéncia de calor é incluida no modelo. No modelo basico pseudo-
homogéneo, Al, calor € considerado ser somente transferido por convecgio
global. Quando dispersfio axial e/ou radial é adicionada, resultando nos
modelos All e AIll, o calor é também transferido por conducdo efetiva. Nos
modelos heterogéneos, a transferéncia de calor ¢ massa do meio fluido para
superficie do catalisador é descrita em termos de mecanismos convectivos.
Mecanismos de transporte dentro da particula sdo expressos em termos de
difusio e conducio efetiva, com apropriadas difusividade e condutividade
efetivas. No modelo BIII a dispersdo no leito é considerada por um
caminho analogo ao usado no equivalente modelo pseudo-homogéneo, Alll,
mas 0s mecanismos sdo separados dentro deste ocorrendo na fase fluida e
s6lida, respectivamente, Froment e Hofmann (1987).
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Pseudo-Homogéneos Heterogéneos

T = Tsolido,C = Csélido T # Tsolido; C # Csdlido

Uni-Dimensional

Al | Basico, Ideal Bl | + Gradientes Interfaciais

Y

All | + Disperséo Axial BII | + Gradientes Intraparticular

Bi-Dimensional

AIIl v + Dispersédo Radial BIII ¥ + Dispersao Radial

Figura I1.3 - Classificagdo dos Modelos para um
Reator Catalitico de Leito Fixo

Baseado no conhecimento da utilizacio de modelos continuos com
parametros de transferéncia efetivos, o nivel de descri¢do fisico-quimico do
sistema pelos modelos € do tipo Grandiente-Multiplo, segundo classificagdo
baseada em Himmeblau e Bischoff (1968).

A titulo de mais informagfo consultar as seguintes referéncias:
Himmeblau ¢ Bischoff (1968), Aris (1975a), Aris (1975b), Lapidus e
Amundson (1977), Lerou e Froment (1977), Biscaia Jr. (1980), Westerterp et
al. (1984), Doraiswamy ¢ Sharma (1984), Baiker e Bergougnan (1985), Fogler
(1986), Touzani et al. (1987), MacGreavy e Tkponmwosa (1988), Levenspiel
(1989), Maciel Filho (1989), MacGreavy € Maciel Filho (1989), Froment e
Bischoff (1990), Luyben (1990), Quinta Ferreira (1992), Domingues (1992),
Maciel Filho (1993), Ogunnaike ¢ Ray (1994), Toledo (1994) e Toledo
(1997).
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I1.4 - Simplificacées dos Modelos Matematicos

Devido as complexidades da descrigio matemaética dos modelos mais
sofisticados para reatores cataliticos de leito fixo e complicagdes decorrentes
com a solugfio numérica, o uso de simplificacdes na modelagem fisica sdo
importantes. Estas simplificagdes visam além de reduzir a estrutura das
equagdes diferenciais, diminuir o tempo computacional necessario para
simulacdo de estado estaciondrio/dindmico do sistema com o intuito da
utilizacdio do modelo para estudos de otimizagéo e controle. As simplificagdes
devem ser avaliadas para cada sistema em particular a fim de nfo
comprometerem o comportamento geral do modelo.

Diretrizes pragmaticas para tais simplificagbes sdo, Azevedo et al.
(1990):

¢ 0 modelo nfo deve ser mais detalhado do que absolutamente necessario
para o proposito particular envolvido;

¢ o0 modelo deve conter t4o poucos pardmetros quanto possivel;

o correlagBes confidveis devem existir para os parfmetros do modelo
selecionado;

¢ o esforgo matematico/computacional requerido para a solugdio do modelo
deve ser razoavel.

Algumas das simplificagbes comumentes aceitas sdo, Azevedo et al.
(1990), Khanna e Seinfeld (1987):

1. pressdo constante no reator;

2. condutividade térmica da particula constante;

3. valores médios constantes para propriedades fisicas e de transporte;

4. perfil de temperatura de entrada plano;

5. temperatura de refrigeragéo constante;

6. porosidade do leito constante;

7. perfil de velocidade radial plano;

8. atividade catalitica constante;

9. negligenciar dispersdo axial massica e térmica;

10.estado quasi-estacionario para a concentragao;

11.negligenciar o termo de actimulo de energia para a fase fluida;

12.isotermicidade interna da particula catalitica;

13.propriedades do gés sdo fungdo da temperatura, presséo € numero de moles
total como ditado pela lei do gas ideal;

14.utilizagio do fator de efetividade.
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Suposigdes (1), (2) e (3) sdo empregadas em muitos casos. Entretanto,
variagGes na pressao, condutividade térmica da particula e propriedades fisicas
e de transporte sdo relativamente ficeis de incluir se o modelo esté sendo
resolvido numericamente. O grau de dificuldade de tais implementa¢des varia
com a técnica numérica especifica adotada.

Porosidade constante do leito ¢ escoamento “plug flow” sfo wutilizados
frequentemente, embora varios pesquisadores tenham considerado variagées
das mesmas. Com relagfo ao caso (8), se mudangas na atividade catalitica sdo
levadas em consideragfio, um modelo apropriado de desativacéo tem que ser
encontrado e ajustado para o caso particular envolvido.

No caso (9), em geral difusdio axial de massa e energia tem sido
negligenciadas em muitos estudos de reatores cataliticos de leito fixo. Isto €
feito através de critérios desenvolvidos pelo conhecimento tedrico/pratico que
indicam quando a dispersdo axial ¢ desprezivel em face de outros fenémenos.

O estado quasi-estacionario, (10), para o balango de massa ¢ justificado
por que qualquer resposta transiente de transporte de massa & cerca de trés
ordens de magnitude menor do que o observado para o transporte térmico.
Ouira potencial simplificagdo envolve assumir negligenciavel o actmulo de
energia na fase gasosa quando comparada & fase sdlida, a qual pode ser
avaliada pela seguinte relagdo:

(PCp), e
(pCp)s(1—¢)

Relag¢io =

A consideragdo de isotermicidade interna da particula catalitica, (12), ¢
geralmente aceita para a maioria das reagGes cataliticas gas-sélido, Pereira et
al. (1979), McGreavy e Maciel Filho (1989), Maciel Filho (1989) e Maciel
Filho (1993).

Com relagdo a utilizago da lei do gas ideal, (13), esta € uma pratica
muito comum, sem maiores detalhes, e quanto a utilizagdo do fator de
efetividade, (14), este pode reduzir muito a complexidade em relagdo ao
tratamento reagdo/difusio a nivel de particula.

Concluindo, estas sfo algumas das simplificagbes feitas, ressaltando que
estas devem ser avaliadas para cada sistema em particular para saber de sua
utilidade.
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IL.5 — Conclusoes

Procurou-se ao longo deste capitulo comentar os principais tdpicos
referentes a modelagem e simulagiio dos reatores cataliticos de leito fixo
visando direcionar o leitor para os propdsitos dos estudos realizados neste
trabalho. Pode-se concluir que o tipo de modelo a ser utilizado e as
simplificagbes  empregadas para representar o  comportamento
dindmico/estaciondrio de um reator catalitico de leito fixo vio depender
basicamente dos objetivos almejados e dos dados cinéticos e pardmetros de
transferéncia de calor ¢ massa disponiveis ao usudrio. Com relagéo aos topicos
relacionados ao controle dos reatores cataliticos de leito fixo, estes serdo
apresentados no Capitulo VI.
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CAPITULO I - MODELOS DESENVOLVIDOS
IIL.] - Introducéo

No Capitulo II foram discutidas questdes relevantes sobre reatores
cataliticos de leito fixo inclusive a modelagem ¢ os aspectos envolvidos na
escolha do modelo adequado. Neste capitulo serfio apresentadas as taxas de
reacdo de oxidag@io do etanol a acetaldeido utilizadas, os modelos pseudo-
homogéneos bi e unidimensionais estudados, os métodos numéricos € as
técnicas de redugdo aplicadas; ficando para o préximo capitulo os resultados
do comportamento estacionario/dindmico dos modelos apresentados.

II1.2 — Reagao de Oxida¢ao Catalitica do Etanol a Acetaldeido

Atualmente, o acetaldeido constitui um importante componente em
muitos processos quimicos, principalmente para a produgfo de acetona via
acido acético. Convencionalmente, o acetaldeido vem sendo produzido pela
via petroquimica, utilizando-se como catalisador telas de prata e de suas ligas.
No entanto, além do alto custo a prata exige temperaturas de 500 a 570° C ¢
apresenta rendimentos inferiores a 95% em acetaldeido e conversGes nunca
superiores a 75%, Tresmondi (1995).

Na busca de processos alternativos, Moura (1984) utilizou um
catalisador de cobre oxidado para a obtengiio do acetaldeido via oxidagio do
etanol. Seguindo a mesma linha, Maciel Filho (1985), utilizou o catalisador de
Ferro-Molibdénio, obtendo resultados bastante favoriveis relativamente a
estabilidade, atividade e seletividade do catalisador. Para o catalisador de
cobre foram necessirias temperaturas entre 300 e 400° C, enquanto para o
catalisador de Fe-Mo trabalhou-se a temperaturas relativamente baixas, entre
180 e 240° C, obtendo-se altas conversdes e seletividade total.

Nesta linha de pesquisa, Domingues (1992) e Maciel Filho e
Domingues (1992) estudaram aspectos de projeto para reatores de leito fixo
monotubulares e multitubulares e, face aos resultados de seletividade ¢
conversdo obtidos, constataram a viabilidade técnico-econSmica da produgio
do acetaldeido a partir da oxidagdo catalitica do etanol sobre Fe-Mo.
Continuando, Tresmondi (1995) fez um estudo para a estimativa de
pardmetros cinéticos e de transferéncia de calor em reatores de leito fixo,
Azeredo (1996) desenvolveu um “software” para estudo do comportamento
dindmico de reatores de leito fixo, embora o tempo computacional necessario
para a solugio do modelo foi proibitivo para aplica¢des em tempo real, ¢ mais
recentemente Stinghen (1998) promoveu estudos da aplicacio de diferentes
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técnicas de otimizago no reator catalitico de leito fixo para obtencgéo da
operagdo Otima do sistema em regime estacionario. Estes trabalhos apontam
para o grande potencial deste processo para possiveis aplicagdes industriais
além de mostrarem ser este sistema interessante para o estudo de simulagéo,
controle ¢ otimizagiio de processos, uma vez que trata-se de uma reagdo
exotérmica tipica de muitos sistemas industriais importantes.

Neste trabalho, o enfoque foi dado para o desenvolvimento e avaliagdo
do desempenho do comportamento dindmico de diferentes modelos, bi e
unidimensionais, objetivando a aplicagio dos mesmos para controle em tempo
real. Portanto, afim de melhor compreender o processo da oxidacdo do etanol
a acetaldeido em malha aberta ¢ fechada fez-se uso das duas cinéticas, Moura
(1984) e Maciel Filho (1985), para os estudos da simulagdo do comportamento
estacionério/dindmico do reator.

I1.2.1 — Equaciio da Taxa de Reacio com Catalisador de Fe-Mo

Na dedugéo da equagdo da taxa de reagdo, o mecanismo de Temkin foi
usado para interpretar os dados experimentais. Este mecanismo considera a
reagio catalitica heterogénea em sua complexidade, incluindo reagbes
intermediarias e reagbes de quimisor¢do entre gases e a superficie do
catalisador, Azeredo (1996). O mecanismo considera duas rotas, sendo que
uma representa a reacdo quimica do etanol ao acetaldeido e a outra € uma rota
vazia.

Maciel Filho (1985) obteve a seguinte equagio da taxa de reagio:

(R +1)2K;K,Py, Pt

RWI

B K3K1PETPAC + KIPET + 2K2P02 + K3K4PACPH2O (]I['l)
_ 0.79RP
N2 T R+41+05X (L.2)
_(021R-0.5X)P
027 R+1405X (IL.3)
b ___ XP
H20 " p 11+05X (I1.4)

p__(-X)P
BT R+1+05X (IL.5)
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. Xp
R+1+0.5X | d1.6)

AC

onde Py, Pos, Per, Pino, Pac sdo pressdes parciais do nitrogénio, oxigénio,
etanol, dgua e acetaldeido respectivamente, P a pressdo do reator, K
constantes cinéticas na forma de Arrhenius, X a conversio do etanol, R a
relagdo molar na alimentagdo de ar/etanol e Ry; estd expresso nas unidades de

(Nl/min.gcat).

Maiores detalhes sobre o desenvolvimento das expressdes das pressdes
parciais sdo apresentados no Apéndice 1.

111.2.2 — Equaciio da Taxa de Reac¢io com Catalisador de Cobre Oxidado

O procedimento e consideragdes adotados em Maciel Filho (1985)
foram os mesmos empregados em Moura (1984). O mecanismo considera trés
rotas, a primeira representa a reagdo do etanol a acetaldeido, a segunda a
reagéo do etanol a gas carbOnico € a ultima € uma rota vazia. Moura (1984)
obteve a seguinte equagio da taxa de reagdo para o catalisador de cobre
oxidado:

R = (R +1)2K; K ;P Per
w2~ 2K .Pr, + KK, P, P (T1L.7)
KK\ PerPyc + K Pep + 2K, Py + KK Py cPyag

_ 0.79RP

N R+1+X-05X® (TIL.8)
_(0.21R—3X+2.5X®)P

O R+1+X-05X® (HL.9)

b __(BX-2X®)P

HO "R f1+X-05X®D (II1.10)

1-XOP
o ( )

TR+1+X-05X® (IL.11)
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XDP

P, =

ACT R 14X —05X D (HL.12)
_ 2X(1-D)P

2T R F1+X-05XD (IIL.13)

onde Pxz, Poz, Prr, Pmpos Pac, Pcos slo pressdes parciais do nitrogénio,
oxigénio, etanol, 4dgua, acetaldeido e gas carbbnico respectivamente, P a
pressdo do reator, K; constantes cinéticas na forma de Arrhenius, X a
conversfo total do etanol, R a relacdo molar na alimentagio de ar/etanol, ®
rendimento giobal e Ry, estd expresso nas unidades de (kmol/m®.h).

Mais detalhes sobre o desenvolvimento das expressdes das pressdes
parciais consultar o Apéndice I1.

IT1.3 — Modelos Bidimensionais

A modelagem de reatores tubulares de leito fixo tem sido largamente
estudada, apresentando-se modelos com diferentes niveis de sofisticagfo,
capazes de fornecer respostas suficientemente precisas com relagfo aos
fendmenos observados experimentalmente.

Os modelos para o reator catalitico de leito fixo podem ser agrupados
em pseudo-homogéneo ou heterogéneo, de acordo como € tratado o meio
formado pelas particulas de catalisador ¢ mistura reagente.

Quanto aos modelos heterogéneos, Froment e Bischoff (1990) afirmam
que pode ser necessario, para reagSes muito rapidas com importante efeitos
térmicos, distinguir entre as condigdes de temperatura e composigdo no fluido
e na superficie da particula do catalisador, e at€¢ mesmo das condi¢Ges dentro
da particula. No entanto, estes modelos necessitam de elevados tempos
computacionais para sua solugdo numérica, 0 que os tornam proibitivos para o
uso em aplicagdes em tempo real.

Nos modelos pseudo-homogéneo, os estudados neste trabalho, as
particulas de catalisador ¢ fluido reagente sdo tratados como um unico meio
continuo. Assume-se que o fluido dentro de um elemento de volume associado
a uma particula de catalisador pode ser caracterizado por uma certa
temperatura, pressdo e composicdo, e estas grandezas variam continuamente
com a posigdo dentro do reator, Hill (1977). Modelos especificos para
aplicacOes em tempo real.
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Com relagdo ao nivel de sofisticagdo do modelo, este deve estar
diretamente ligado as caracteristicas do processo, esquema reacional e
sensitividade a perturbagdes nas condigSes de operagdo por exemplo, e dos
objetivos almejados. Um procedimento geral para a escolha de um modelo
pode ser resumido da seguinte maneira, Azevedo et al. (1990):

1. 0 modelo nio deve ser mais detalhado do que o absolutamente
necessario para o propdsito particular envolvido;

2. o modelo deve conter tio poucos pardmetros quanto possivel;

3. correlagbes confiaveis devem existir para os pardmetros do modelo
selecionado;

4. esforgo matematico/computacional requerido para a solugdo do
modelo deve ser razoavel.

O item (4) merece especial atengcdo em aplicagdes de controle e
otimizagdo, onde as equagdes do modelo devem ser resolvidas varias vezes, e
o tempo adicional necessario para um modelo mais complicado, pode tornar-
se significantemente expensivo, sem grandes ganhos para a representabilidade
do reator.

Como o objetivo deste trabalho foi desenvolver modelos para aplicagio
em controle em tempo real, os modelos estudados foram os pseudo-
homogéneos, de diferentes caracteristicas, os quais reproduzem de maneira
rapida e facil o comportamento dinamico do reator. Estes objetivos sdo muito
dificeis de serem atingidos utilizando modelos heterogéneos.

A intencfo no estudo de diferentes modelos pseudo-homogéneos
encontrados na literatura foi observar as possiveis diferengas e concordancias
nas simulagGes estaciondria/dindmica, permitindo uma melhor compreensio
das possibilidades e limitagoes destes modelos para aplicagcdes em simulagao,
controle e otimizagdo.

Os modelos desenvolvidos se basearam nos trabalhos de Jutan et al.
(1977) e Maciel Filho (1989), os quais incorporam as capacidades térmicas do
fluido € do sélido, (pCp)ee (pCp)s respectivamente, € na formulagéo classica do
modelo pseudo-homogéneo, Froment e Bischoff (1990).

A formulagdo dindmica deterministica destes modelos consiste de
equagdes diferenciais parciais para o balango de massa, energia, “momentum”
e continuidade com apropriadas condi¢des iniciais € de contorno. Os modelos
incorporam variagGes nas propriedades fisicas, nos pardmetros de
transferéncia de calor e massa, na temperatura de refrigeracdo e pressio do
reator, aspectos estes normalmente nfio considerados na literatura.
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Na formulagio destes modelos foram assumidas as seguintes
consideragdes:

e variagdo das propriedades fisicas do fluido (densidade, viscosidade,
condutividade térmica, capacidade calorifica, entalpia de reacgdo, peso
molecular, velocidade superficial), e coeficientes de transferéncia de calor e
massa ao longo do reator;

o perfil de velocidade “plug-flow”;

e dispers3o axial desprezivel;

¢ perfil de temperatura na entrada do leito plano;

¢ fluido reagente escoando cocorrente com o fluido refrigerante;

e porosidade uniforme.

Inicialmente € apresentado o modelo pseudo-homogéneo classico,
depois 0o modelo baseado em Jutan et al. (1977) e finalmente os modelo de
Toledo € Maciel Filho baseado em Maciel Filho (1989). Estes modelos sfo
apresentados para a equacdo da taxa de reacdo de Maciel Filho (1985). Os
modelos para a equagdo de taxa de reacio de Moura (1984) sfo apresentados
no Apéndice 11.

Com relagdo as propriedades fisicas, coeficientes de transferéncia de
calor e massa, e pardmetros operacionais e de projeto do reator catalitico de
leito fixo utilizados, consultar o Apéndice III.

II1.3.1 - Modelo Pseudo-Homogéneo Classico

Baseada na formulac¢io de Froment e Bischoff (1990), a modelagem do
reator catalitico de leito fixo considerando a condugio de calor e massa na
diregdo radial através de parametros efetivos € apresentada para a equagéo da
taxa de reaco de Maciel Filho (1985), Rwi. No caso do modelo para a taxa de
reagdo de Moura (1984), Ry», consultar o Apéndice II.

Modelo Pseudo-Homogéneo Classico

As equagles adimensionalisadas do modelo para a equagdo da taxa de
rea¢do Ry podem ser escritas como:
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Balango de Massa:

aX=Def13[raX}_ G X  PMpy
&t R72rtér| o] pLlaz pg,

Balango de Energia:

T _ A 1£|: 31"j|_ G T  pp(-AHg) Ry,

—_—— Tr—
& pCRIral o] ploz pCTy R+

Balango da Variag¢do da Quantidade de Movimento:

@ _i|:ap + G2 L fil
ot

ng Oz pg Dp Pref ¢
Equagdo da Continuidade:

%(pgvf)=0

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

OTg _—ug 0TIy h,,
= + T(1,z,t)~ T,
P~ e pRCPR(( )-Tr)

com as seguintes condi¢des de contorno:

r=0 ‘Er-“:E:O (Silnetl'ia)
=1 %= o,%r—r-: By, (Tx —~T(,2,t)
220 X=0, T=—f Po o, —tro

para todo z

paratodor

(IIL.14)

(IIL.15)

(I11.16)

(IL.17)

(II1.18)

(111.19)

(II1.20)

(I.21)
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onde By, € 0 nimero de Biot térmico, C; € Cpg s@o os calores especificos do
fluido reagente ¢ do fluido refri%erante, (kcal/kg K), g. € uma constante de
conversdo de unidades, (kg/m.h’.atm), D, didmetro da particula, (m), Des
difusividade efetiva radial, (m/h), f fator de fric¢do da equagdo de Ergun,
(Froment e Bischoff ,1990), G velocidade de fluxo maéssico, (kg/m2h), hw
coeficiente de transferéncia de calor na parede interna do reator,
kcal/(h.m*K). L comprimento do reator, (m), p a pressdo total adimensional
do reator, p, a pressdo na entrada do reator, (atm), prs a pressdo de referéncia,
(atm). PM € o peso molecular médio, (kg/kmol), r 0 comprimento radial
adimensional do reator, R relacdo de alimentagio ar/etanol € R, raio do reator,
(m).

T é a temperatura adimensional do reator, T; a temperatura de
alimentagfo, (K), T(1,z,1t) a temperatura adimensional da parede do reator, Ty
a temperatura adimensional do fluido refrigerante, T,, a temperatura do fluido
refrigerante na alimentacdo, (K), Tys a temperatura de referéncia, (K), ug a
velocidade do fluido refrigerante, (m/h), Vs a velocidade superficial, (m/h), X
a conversdo, z o comprimento axial adimensional do reator, As 2a
condutividade efetiva radial, (kcal/m.h.K), AHg a entalpia de rea¢do molar,
(kcal/’kmol), p, e pr sfio as densidade do gas e do fluido refrigerante,
respectivamente, (kg/m®), ps densidade aparente do leito, (kgcat/m®) € Ry é a
taxa de reagdo de oxidagdo do etanol a acetaldeido sobre catalisador de Fe-
Mo, (N1/min.gcat.), Maciel Filho (1985).

I1L.3.2 - Modelo Pseudo-Homogéneo Modificado

Estes modelos incorporam de forma implicita a presenga do sélido no
seu equacionamento, o que permite superar as dificuldades de representar
satisfatoriamente o comportamento dindmico do reator catalitico de leito fixo
utilizando o modelo pseudo-homogéneo classico.

Os modelos pseudo-homogéneo modificados além de reproduzir o
comportamento dindmico do reator, inclusive o fendmeno de resposta inversa,
permitem uma anilise rapida e confiavel do desempenho de algoritmos de
controle avangados em tempo real. Portanto, inicialmente serd apresentado o
desenvolvimento matematico para se chegar ao modelo baseado em Jutan et
al. (1977) utilizando a equagdo da taxa de reagdio Ry. Os demais modelos
pseudo-homogéneos modificados seguem o mesmo desenvolvimento
matematico, sendo apenas apresentados a seguir. No Apéndice II sdo
apresentados os modelos modificados utilizando a taxa de reagdo de Moura
(1984), Rwa.
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111.3.2.1 - Modelo baseado em Jutan et al.

Neste modelo ¢ feita uma distingdo entre a temperatura do gas, Tg, ¢ a
temperatura do solido, Ts. Isto permite fazer um balango de energia para o
fluido reagente ¢ outro para a particula de catalisador, além dos demais
balangos utilizados nos modelos anteriores. Portanto, as equagles
adimensionais que descrevem o reator sdo:

Balango de Massa:.

8X_Dg 18] 8X]_ G X PMpy,
ar - + w1 (I1.22)

= r
& eRArorl o] epl oz epg

Balanco de Energia do Fluido Reagente:

g el aI: aTg}_GCpf ot

g
= +hea T, -T
a Roror I3 a,Pp(Ts - Tp) (I11.23)

Balango de Energia da Particula de Catalisador:

pp(-AHg) Ry ol

=C
T. ®+) P& (I11.24)

_hfampB(Ts - Tg )+

Balanco da Variagéo da Quantidade de Movimento:

2
__G|op,  GL f} (WL.25)
ot ng oz pg Dp Pref Ec

Equagéo da Continuidade:

gaz'(pfvf)=0 (11.26)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

aI‘R —Ug aI'R hw
= + T(1,z,t) - T
& L oz pRCPR( G.28-1) (I.27)
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com as seguintes condi¢des de contorno:
X 0T, L
r=0 e rY =0 (simetria) (I1.28)
I SN T, (1 d
r== o ,mé-r——Bih (Tg - Ty(Lz1) para todo z (1.29)
T P T,
z=0 X=0, T,=—0 p=I0 T =IO ara todo r
¢ Tref P Pref x Tref P (HIBO)

Os dois balangos de energia podem ser combinados eliminando o termo

entre eles que descreve a transferéncia de calor entre o sélido e o gas:

hfampB (Ts - Tg)
e se é assumida a igualdade das temperaturas do sélido ¢ do gas:

T,=T,=T

As equagdes do modelo, portanto, ficam da seguinte forma:

Balango de Massa:

X Def1a[ax} G 6X+PMpBR
ot gRt ror| Oor | epgl 0z eps

Balango de Energia:

ar _ Ay 15[ ]_chfja_r_+PB(-AHR) Rwi
ot CRzrar &l CyLoz C,T R+D

onde: Cp, =€ (pr Cpp) + prCos

Balanco da Variagéo da Quantidade de Movimento:

(I.31)

(TIL.32)

(II1.33)

(I11.34)
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2
ot ng oz pg Dp Pref B¢
Equagéo da Continuidade:
0
—IpsV;)=0
P (pe f) (111.36)
Balang¢o de Energia do Fluido Refrigerante:
= +—Y (T(1,zt)-T
at L &z PRCPR ( ( z ) R) (111.37)
com as seguintes condi¢des de contorno:
oX T o
r=0 E_E_O (simetria) (II1.38)
oX oT
r=1 e =0, e =By, (Tg ~T(1,2,t)) para todo z (I11.39)
T P T
z=0 X=0, T=—f, p=—°o, Tg == para todo r
Tref Pref Tref (HIAO)

onde a,, 4rea de transferéncia de calor do catalisador, (m*/kgcat), C;s € o calor
especifico do catalisador, (kcal’kgcat.K), hy o coeficiente de transferéncia de
calor do catalisador para o fluido, (kcal/m>’hK), Tg a temperatura
adimensional do fluido reagente, Ts a temperatura adimensional da particula
do catalisador, p, a densidade do catalisador, (kgcat/m®), € a porosidade do
leito e as demais variaveis e pardmetros sio os mesmas comentadas

anteriormente.
111.3.2.2. - Mod_elo de Toledo e Maciel Filho

Balan¢o de Massa:
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X _ ﬁla{ax} G; X (1 S)PMpSR
ot R.,rorl or] psL 62 €Ps wi (IL.41)
Balango de Energia:

or Xef 18 6T _8G{Cpr 3T (1-g)py(-AHg) Ry
=5t (1I1.42)
C,L & CoT.e @R+D)

ot rar

onde: Cp =€ (ps Cpp) + (1 — €) (ps Cps)

Balango da Variacdo da Quantidade de Movimento:

2
@-_i[@Jr G L f] (IIL.43)

ot L| oz pg Dp Pref 8¢
Equacdo da Continuidade:
0
5z (prf ) =0 (I11.44)
Balango de Energia do Fluido Refrigerante:
Olg _ —ug g hy
= + T(,z,t)~ T,
& L & prCp (Th2t)=Te) (I1.45)
com as seguintes condi¢des de contorno:
6X 61“ . .
X oT
r=1 " =0,—=By, (Tz —T(,z,t)) para todo z (IIL47)

_ Tro

220 X=0, T=—f  p=Po T
Tref Pret Trcf

paratodor (LIL48)
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onde G; ¢ a velocidade de fluxo massico intersticial, (kg/m*h), e Dy a
difusividade efetiva radial intersticial, (m/h), as demais variaveis ¢ pardmetros
seguem a nomenclatura ja citada.

No Apéndice V ¢ apresentado a aplicagio do método da colocagio
ortogonal aos modelos apresentados.

I11.4 — Técnicas de Redugio

A solugio de problemas de difusdo/reagfio multidimensional apresenta
dificuldades associadas com um marcante envolvimento analitico e também
requer consideravel esforgo computacional. Considerando estes fatos, torna-se
de interesse para aplicagdo pritica em engenharia, propor formulagGes mais
simples do sistema de equagOes diferenciais parciais original, através da
reducdo do niimero de variaveis independentes do mesmo. Portanto, uma oun
mais variaveis independentes podem ser integradas, resultando formulagdes
aproximadas que retém detalhada informag#o local na varidvel remanescente e
informagdo média nas dire¢Ges eliminadas pela integracdo. Esta informagio
provém das condi¢Ses de contorno relacionadas com as dire¢Ses eliminadas.

Diferentes niveis de aproximagdes, redugdes, gerando formulagdes
diferenciais agregadas sdo investigadas, comegando com a técnica de reducgio
classica em diregdo da técnica baseada nas formulas de integragdo de Hermite.
Entdo, uma alternativa para reduzir a dimensionalidade de um sistema de
equacdes diferenciais parciais que representam um reator catalitico de leito
fixo e, portanto, reduzir o tempo computacional exigido para simulagdes
estaciondrias/dindmicas, ¢ aplicar uma técnica de redugfo ao modelo do
reator.

No caso do reator catalitico de leito fixo, a técnica de redugéo promove
uma formulagio aproximada para descrever perfis axiais como uma fungédo do
tempo pela conveniente eliminagdio explicita da dependéncia na varidvel
radial. Isto & alcangado pela definigdo de novas varidveis dependentes
baseadas nos valores radiais médios em qualquer posicio axial.

Por exemplo, a técnica cldssica consiste na aplicagdo dos principios do
teorema da média, gerando uma variavel média através de uma determinada
diregdio espacial, no caso do reator catalitico de leito fixo, a diregéio radial,
Toledo e Maciel Filho (1997a). Em geral tem-se:

1
[ln=2] [Irdr (L.49)
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onde [ ], define um valor radial médioc da quantidade dentro do colchete
esquerdo.

Dependendo da técnica de redugfio aplicada, diferencas nos modelos
unidimensionais gerados vdio ocorrer somente na equagdo do balanco de
energia do fluido reagente, permanecendo os demais balangos semelhantes.
Este fato ¢ decorrente da condi¢@io de contorno de troca térmica na parede do
reator. Com a equagio da conversdo ndo ocorre este problema, pois nfio ha
condi¢do de contorno de transferéncia de massa na parede do reator catalitico
de leito fixo.

As equagdes do modelo unidimensional sfo similares a do
bidimensional, exceto a presenga dos termos e condi¢gdes de contorno na
diregdo radial. Portanto, a equa¢fo da temperatura do modelo pseudo-
homogéneo modificado unidimensional baseado em Maciel Filho (1989)
utilizando a equagéo da taxa de reagéo Ry, fica da seguinte forma:

aTm — zx'chih* (T -T EGic}"f aTm (1 — 8)ps (_AHR) RWl
Bt - 2 R m) - C &z +
C,R oL CpTer  (R+1

y (L50)

onde Ty, é a temperatura radial média e By, é o nimero de Biot modificado
que varia conforme a técnica de redugdo de modelo aplicada, exceto no caso
da aplicagéo da técnica de Pirkle et al., na qual todo o primeiro termo do lado
direito depois da igualdade da equagao (I11.50) se modifica.

Na equagio (II1.50) o By, tem valor numérico igual ao By do modelo
bidimensional no qual se aplicou a técnica de redugo cldssica. Caso outra
técnica de redugdo, excluindo a de Pirkle et al., seja aplicada ao mesmo
modelo bidimensional uma expressio matemitica diferente para o By ¢
gerada, mas permanecendo a equagfio da temperatura do fluido reagente do
modelo unidimensional gerado semelhante a da equacéo (II1.50).

A seguir sdo apresentadas as técnicas de reducgdo utilizadas neste
trabalho.

Técnicas de Redugiio Classica
Esta técnica baseia-se no teorema do valor médio, isto €, o valor radial

médio definido para cada varidvel € dado por Maciel Filho (1989), Toledo ¢
Maciel Filho (1997a):
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1
[ = J‘O[ll = —
Ir dr
0
Portanto:
1
[]m=2_[0[]rdr (I11.52)

onde [ ]u define um valor radial médio da quantidade dentro do colchete
esquerdo.

O nimero de Biot modificado gerado, By, por esta técnica €
semelhante em valor numérico ao By do modelo bidimensional no qual foi
aplicado a técnica de redugdo cléssica, isto €:

B, =By (IIL.53)

No entanto, ha diferenga conceitual entre o Biot modificado, By, e o0
Biot do modelo bidimensional, B;,. Este cuidado deve ser lembrado também
com as demais técnicas de reducgéio a serem apresentadas. Para mais detalhes
sobre nomenclatura e conceitos relacionados sobre coeficientes de troca
térmica consultar Froment e Bischoff (1990), Giudici (1990), Dixion (1996) ¢
Jorge (1998).

Mais detalhes sobre a técnica de reduggo classica consultar McGreavy e
Naim (1977), McGreavy (1983), Maciel Filho (1989), McGreavy e Maciel
Filho (1989), Stremel et al. (1997, 1998, 1999) ,Toledo e Maciel Filho (19974,
1997b, 1997¢).

Técnica baseada nas Formulas de Integracio de Hermite
Hermite desenvolveu um modo de aproximar uma integral baseado nos

valores do integrando e suas derivadas nos limites da integragfo, da seguinte
forma:

" o B
[ yooax=2"Coy™(xi)+ ) Dyy™(x) (IIL.54)
v=0

Xi-1 v=0
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onde y(x) ¢ suas derivadas y")(x) sdo definidas para todo intervalo de x € (X;.1,
Xi).

Além disso, é assumido que o valor numérico de y“(xi1) para v =
0,1,2,.....,00 € y(")(xi) para v = 0,1,2,.....,p sdo disponiveis nos dois extremos do
intervalo.

Desta maneira, a integral de y(x) € expressa como uma combinagdo
linear de y(x.1), y(x;) ¢ suas derivadas, y"(x;;) para v = 12,......,a e y"(x)
parav=1,2,......B. Esta aproximagéo ¢ chamada de Hp .

No presente trabalho, foram consideradas as duas aproximagdes, Hyg €
Hi 1, dados por:

h h

Hyo = L y(x)dx = 5[y(0) +y(h)] (T11.55)
h h h ] !

Hy, = | y(dx= SO+ YW1+ T 1y'(0) -y ()] (IIL56)

os quais correspondem, respectivamente, as leis de integragdo do trapézio e
trapézio corrigido.

Portanto, esta técnica faz uso simultineo das seguintes equagles, as
quais s#o aplicadas ao modelo que se deseja reduzir.

1
[l =2] [Irdr (L57)
1 1
Hop = [ y(x)x = ~[y(@) +y()] (TIL58)
H,= I;y(x)dx = %[y(O) +y(D]+ é[y‘(o) -y'(D] (IIL.59)

No caso do sistema ser em coordenadas cilindricas a aproximacéo
Hoo/Hoo ¢ equivalente a técnica de redugfio cldssica, mas utilizando a
aproximacéo Hy¢/H,; tem-se a seguinte expressdo matematica para o numero
de Biot modificado:
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B * 4Blh

™ "B, +4 (IIL.60)

O interessante desta técnica é que ela gera facilmente, s6 com conceitos
matematicos, o mesmo modelo unidimensional quando se utiliza a técnica de
redugdo classica com uma equagdo quadratica para a temperatura do reator em
fungdo da temperatura radial média, equagio (IIL.61). Isto é, utilizando a
técnica de redugdo classica com a equacéo (I11.61) chega-se a0 mesmo niimero
de Biot modificado, equagfio (II1.60), que aplicando a técnica de redugfio de
Hermite, s6 que com maior dificuldade matematica, Maciel Filho (1989) e
Toledo e Maciel Filho (1998b, 1998¢).

T(t)=T,b-br’ ([IL.61)

onde T, € a temperatura radial média do reator. Maiores detalhes sdo
apresentados no Apéndice I'V.

Mais detalhes consultar Corréa e Cotta (1994), Corréa e Cotta (1996),
Stremel et al. (1997, 1998, 1999), Maciel Filho (1989) ¢ Toledo ¢ Maciel
Filho (1997a, 1997b, 1997¢, 1997d, 1998c).

Técnica baseada na proposta de Finlayson

Através da discretizacio do termo radial do modelo do reator catalitico
de leito fixo por colocagdo ortogonal, e¢ utilizando apenas um ponto de
colocagdo, Finlayson manipula analiticamente as equagdes obtidas e chega &
um modelo unidimensional semelhante ao se aplicar qualquer uma das duas
técnicas de redugdo apresentadas anteriormente ao modelo bidimensional.

Portanto, o modelo unidimensional baseado em Finlayson (1971) s6 vai
diferenciar dos demais modelos reduzidos pela expresséo matematica do Biot
modificado, By, » cuja expresséo é dada por:

B * 3B1|1

® TR, +3 (HL.62)

A técnica de reducdo baseada em Finlayson consiste em aplicar o
teorema da média:
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1
n=2| [rdr (L63)

nas equagdes do modelo e substituir o0 nimero de Biot , By, pelo niimero de
Biot modificado, By, , dado pela equaggo (ITL.62).

Mais detalhes consultar Finlayson (1971), Pirkle et al. (1987), Stremel
et al. (1997, 1998, 1999), Toledo (1997) e Toledo € Maciel Filho (1997a,
1997b, 1997¢, 1997d, 1998c).

Técnica baseada em Pirkle et al.
A técnica proposta por Pirkle et al. (1987) admite a condigdo de um
equilibrio térmico local em cada posi¢do axial do reator catalitico de leito fixo.

Ento, a partir desta suposi¢fo Pirkle et al. apresentam uma solugdo analitica
para a temperatura do fluido reagente da seguinte forma:

T(r,z,t)=Tx + ;(%E—Zln(l a+ar )] (II1.64)

onde as variaveis o, A € B séo calculadas pelas seguintes expressoes:

o ARy (X, Ty )
= P | (IL65)
82 (IR gy (X, T))
B=Z{ grz (I1L66)
A(T, ~To) =52 ~In(i - a)+—]—3—-1n2(1— %) amL67)
ih

onde X, € Ty sfio varidveis radiais médias da conversdo ¢ temperatura do
reator numa dada posicéo axial.

Para avaliar o valor da variavel o é necessario utilizar um meétodo para
calcular raiz de uma equacdo ndo-linear. Neste trabalho foram utilizados os
métodos de Newton-Raphson, Homotopia ¢ Levemberg-Marquart. Para mais
detalhes destes métodos consultar os Apéndices VI e VII.
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Ao se aplicar o teorema da média;

o =2 [1rdr

(I11.68)
na equagdo da temperatura do fluido reagente, tem-se que:
T, _2hBy €GiCpr 0T, . (1-e)p(-AHR) Ry,
= 5 (T = T) - + (111.69)
ot C.R? C,L oz C et R+1) ‘

Utilizando a equacio (I11.64) para calcular a expressdo de T(1,zt), tem-
se que:

da

T(,z,6) =T +
Gzt=Te +5 3 (IIL70)

ou

B, (T(,z,t) - Tg) =4Ka (ILL.71)

admitindo que T(l,2,t) = T,,, a equagdo anterior fica da seguinte forma:

4o
Bih (Tm - TR.) = K (I[I.72)

Substituindo a equagdo (I11.72) em (HI.69):

Oy __ Bhg o EGiCyr 8T,  (1-2)ps(-AHg) Ry

& C,RZA CuL & C.T.. (R+D (HL.73)

A aplicagfo da técnica de redugio de Pirkle et al. (1987) promove uma
modificacdo mais significativa na equagdo da temperatura do que
simplesmente propor uma expressdo matemdatica para o numero de Biot
modificado. Porém, esta técnica leva a uma maior dificuldade
analitica/computacional comparada com as demais técnicas de redugdo.
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Portanto, isto inviabiliza a sua utilizagdo em determinadas situagBes para fins
de aplicagdo em controle em tempo real.

Mais detalhes consultar Hagan et al. (1987), Pirkle et al. (1987), Hagan
et al. (1988a), Hagan et al. (1988b), Kheshgi et al. (1988), Stremel et al.
(1997, 1998, 1999) e Toledo e Maciel Fitho (1997a, 1997b, 1997¢, 19974,
1998¢).

Técnica de Reducao Utilizando Um Ponto de Colocag¢io Ortogonal Radial
Interno

Uma outra técnica empregada para gerar um modelo reduzido, a qual
nfo elimina uma dimensdo do reator como as descritas anteriormente, foi a
aplicagdo do método da colocagiio ortogonal dupla ao modelo bidimensional
do reator com apenas um ponto de colocagdo ortogonal interno na diregido
radial, Toledo e Maciel Filho (1998¢c, 1999a ,1999b), Stremel et al. (1998,
1999).

Portanto, a solucdo do modelo € semelhante ao modelo bidimensional,
sendo que neste Gltimo foram utilizados 5 pontos de colocagfo radial interno.
Deve-se ressaltar, que esta técnica requer tempos computacionais de solucgio
semethantes aos modelos desenvolvidos pelas técnicas de reducfo descritas
anteriormente.

1 5- Modelos Unidimensionais

Os modelos unidimensionais foram gerados pela aplicagdo das
diferentes técnicas de redugfo, apresentadas anteriormente, aos modelos
bidimensionais do reator catalitico de leito fixo estudados neste trabalho.
Conforme a técnica de reducgdo aplicada, um modelo unidimensional
especifico € determinado. Nestes modelos, os balangos de massa e energia séo
reescritos em termos de potenciais agregados radialmente, resultando em
modelos transientes alternativos unidimensionais simplificados, os quais
mantém o mesmo grau de simplicidade.

Afim de exemplificar a aplicagiio das técnicas de redugdo ¢ a geragdo
dos modelos unidimensionais, escolheu-se um modelo bidimensional pseudo-
homogéneo genérico utilizando a equagdo da taxa de reagio Ryy.
Procedimento matemético semelhante pode ser aplicado aos modelos
bidimensionais estudados para gerar os modelos unidimensionais
correspondentes.

Como as equagbes do modelo unidimensional sdo similares a do
bidimensional exceto a presenga dos termos e condigdes de contorno na
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diregdo radial, as equagdes do modelo onde serdo aplicadas as técnicas de
redugdo séo os balangos de massa ¢ energia do fluido reagente. Escrevendo as
equagdes do modelo bidimensional pseudo-homogéneo genérico para um
reator catalitico de leito fixo tem-se que:

Modelo Pseudo-Homogéneo Genérico utilizando Ry;:

Balango de Massa:

oX_ 10[ oX], o 8K o

ke L +ﬁ15+1’1 Wl (I1.74)
Balango de Energia:

a ralal e 2 (TL75)

Balango da Variagdo da Quantidade de Movimento:

o
%=B3[5+73f (1IL76)
Equagéio da Continuidade:
0 =0
5, PeVe)= (1IL77)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

T, TRy, (120 -Te) (L78)

com as seguintes condi¢des de contorno:

oX oT _ T
r=0 R 0 (simetria) (I1.79)
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oX oT
r=1 2 — =10, o By, (Tr ~T(,2,t)) para todo z (IT1.80)
T p T
z=0 X=0, T==f, p==2 T,=-1o paratodor
Tret Pref Tret (I1.81)

onde a, B, v; sdo os pardmetros do modelo e as demais variaveis € pardmetros
seguem a nomenclatura ja citada.

Aplicacio da Técnica de Redugio Classica

Inicialmente aplica-se o teorema da média:

=2 [1rdr s

as equagdes (I11.74) e (II1.75) com a finalidade de eliminar a dimens&o radial.
Portanto, tem-se que:

Balang¢o de Massa:

19X 1o X 19X 1
2 J.OE rdr=aq,2 L;g[rg:l rdr+8,2 Lg rdr+7v,2 IORWI(X,T) rdr
(II1.83)
Balango de Energia:

2 r—rdr oy 2 L——{r—]rdr+822 J:%r dr+'yz2.|:RW](X,T)r dr
(111.84)
Resolvendo as integrais tem-se:

Balan¢o de Massa:
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X oX1' ., X
—==2 — | +B "+ V7R (X, T,
ot al[rar}o Bl oz T Wl( m? m) (IH.SS)
Balango de Energia:
oT,, T’ _ or
7 = 2a2[rgj| . +B2 Em+Y2RW1 (XmsTm) ([[[.86)

Substituindo as condi¢des de contorno, equagdes (II1.79) e (I11.80), nas
equagées (I11.85) e (I11.86), tem-se que:

Balango de Massa:

Xy _ g Kn
ot =B1 B2 +Y1RW1(XmsTm) (11187)

Balancgo de Energia:

6T, 2l
—== 20, By (Tg =T(1,z,t))+B, —az‘l‘—ﬂsz(XmsTm) (TIL.88)

admitindo que T(l,z,t) =T, e definindo o nimero de Biot modificado, B ,
pela equagéo a seguir:

Bi.h =Bih (]]I.Sg)

Modelo Unidimensional Gerado pela Técnica de Redugio Classica:

Balanco de Massa:

oX oX

Balango de Energia:

I, . oT,
F=2onz B, (Tx —Tm)+BZEm+72RWI(Xm7Tm) (II1.91)
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Balango da Varia¢fio da Quantidade de Movimento:

%tE = Ba[‘%*‘ st:|

Equacdo da Continuidade:
0

—ps Ve )=0

P (ps Ve )

Balang¢o de Energia do Fluido Refrigerante:

T, oT,
FR =B4 ER"- Y4(T(19Z3t) _TR)

com as seguintes condi¢des de contorno:

Z———O X:O, T:Efc’_’ p: po , TR:T_m
Tref

ref Pref

(I11.92)

(II1.93)

(ILL.94)

(1IL95)

onde X, Ty, s8o a conversdo ¢ a temperatura radiais médias do reator geradas
pela técnica de redugdo classica, oy, B;, 7; sdo os pardmetros do modelo ¢ as

demais variaveis e parametros seguem a nomenclatura ja citada.

Aplicacao da Técnica de Redu¢iio de Hermite - Aproximacao H, ;/Hyp

A técnica de Hermite para o caso do reator catalitico de leito fixo faz

uso da equagio do teorema da média:

(=2 [Irar

(I11.96)

e da aproximacgio H,; para gerar as expressdes da conversdo e temperatura

radiais médias do reator.

Aproximacdo H, ; de [ Ju:
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_oalD
=0 or

Hy =1 =2 [ =2{%[(r[])r=1 +(t[Deco] %[__3(;[ D

iy

(I1.97)

Aplicando a equagéo (II1.97) para a conversdo, X, e a temperatura, T,
do reator respectivamente, tem-se as seguintes expressdes dos valores médios
radiais:

1
Xn =X(b2,0) +[X(0,2,) -X(,z,1)] (I11.98)

Tm = T(I’ Z, t) + %|:T(03 z, t) - T(ls Z, t) - %

] (111.99)
r=1

Substituindo a equagdo (II1.80), condicdo de contorno, na equagio
(II1.99), as expressdes dos valores radiais medios para a conversdo e a
temperatura sdo:

1
X =X(,2,0) +[X(0,29- X121 (II1.100)

1
T =T(,zt)+ E[T(O’ 2,t) — T(L,z,t) - By (Tg —T(L,2,1))] (II1.101)

As equac;ﬁeé (II1.100) ¢ (II1.101) sdo fungGes de X(0,z,t), X(l,z;t),

T(0,z,t) e T(1,z,t), logo estes valores precisam ser determinados. Procede-se da
seguinte forma:

' OX dr=X(1,2,t) - X(0,2,1)
Io o T AbE 2% (111.102)

a equagdo acima ¢ a defini¢fo de integral definida da derivada parcial de X em
relagdo a variavel radial no intervalode 0 a 1.

Agora utilizando a aproximacio Hyy para integral anterior, temos que:
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oX

r=0 al‘

10X . 1|éx
Hyo=| Ldr==2
0.0 -[081' 2[&

} (I11.103)
r=1

Substituindo as equagées (I11.79) e (I11.80), condi¢des de contorno, na
equagdo (I11.103), obtem-se:

1 X
Hog = J, 5 4r=0 (I11.104)

Igualando as equagdes (I11.102) e (I11.104), tem-se que:
X(0,z,t)=X(1,z,t) (111.105)

Fazendo um procedimento matemético semelhante para determinar
T(0,z,t) e T(1,z,t), tem-se o seguinte desenvolvimento:

1 §T
J‘O = =Tz -T2 (1I1.106)

1T , 1]aT
Hyo=| —dr=—|—
0.0 -[Oar 2[3:

oT

r=0 31'

] (II1.107)
r=1

Substituindo as equagdes (II1.79) e (I11.80), condi¢bes de contorno, na
equacdo (I11.107):

1 0T 1

(I11.108)
Igualando as equagSes (I11.106) e (II1.108) tem-se que:
T(0 =T(,z,1)[1 1B —~1-B T
( ,Z,t)— ( :Z’ ) +-2- ih 2 ih R (III.109)

Portanto, substituindo as equagdes (II1.105) e (I11.109) nas equagdes
(I11.100) e (1I1.101), as expressdes para a conversdo e temperatura radiais
médias do reator ficam da seguinte forma:
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X =X(1,2z,1) (I1.110)

[ B By,
Ta = [1 +T}T(I’z’t) st (111

Logo as aproximagdes H; 1/Hg sdo:

X(Lz,t) =X, (IL.112)
T, + -B;—“‘TR

T(,z,8)=| 3 (ITL.113)
B

Agora aplicando o teorema da média nas equagdes (II1.74) e (IIL.75),
tem-se as seguintes expressoes:

Balango de Massa:
X, ox1' . X
o 2| 12| 4By 4 1R gy (X, T 114
2 1[ &L By 5 N w1 (X Tn) (L1.114)
Balango de Energia:

1 (I11.115)
5] or T,
—B=20,r—| +B,—=+y,R T
& 2[ &:lg B, Py Y2Rwi(Xm>Tm)

Substituindo as condigdes de contorno, equagdes (II1.79) e (II1.80), nas
equagdes (111.114) e (II1.115), tem-se que:

Balang¢o de Massa:

X X,

Balango de Energia:
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T, or,
“Km=2a2 By, (Tx —T(l,z,t))+B2§+72Rm(Xm,Tm) (IIL117)
como
: T, + %@-TR
T(l,z,t)= 3 (TIL.118)
ih
%
e definindo o ntimero de Biot modificado, By, , pela equagéo a seguir:
_ 4By, (111.119)

b _Bih+4

Modelo Unidimensional Gerado pela Técnica de Reducio de Hermite:

Balango de Massa:

8X ax
SR =B T Ry (K, T) (111.120)

Balanco de Energia:
Ol . or,
e . -— —d ’T
a 20, By, (T =Tp) +B, 2 + 2Ry (X Tn) (I.121)
Balango da Variacio da Quantidade de Movimento:

% - [33[% ¥ 73f] L122)

Equac#o da Continuidade:

%(pfvf)=0 (I1.123)
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Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

Ol _o Oy
ot =Py % +714(T(Lz,t)-Ty) (I11.124)
com as seguintes condi¢des de contorno:
T P T,
z=0 X=0, T=-%, p==2, Tp=_"
Tref Prer Tref (HL 125)

onde X, Ty, sdo a conversdo ¢ a temperatura radiais médias do reator geradas
pela técnica de redugdo de Hermite, oy, B;, 1; sAo os pardmetros do modelo e as
demais variaveis e parametros seguem a nomenclatura ja citada.

Portanto, a tinica diferenca entre as duas técnicas, classica e de Hermite,
» A o r - - *
é a expressio matemadtica para o numero de Biot modificado, By, , gerado.

Aplicacgio da Técnica de Reducéio de Finlayson

O modelo unidimensional gerado pela técnica de Finlayson (1971), so
vai diferenciar dos demais modelos reduzidos pela expressdo matematica do
niimero de Biot modificado, By, utilizada no modelo. A técnica ¢é
simplesmente aplicar o torema da média ao modelo bidimensional do reator e
substituir o niimero de Biot gerado pela expressdo a seguir:

B =
TR +3 (II1.126)

Modelo Unidimensional Gerado pela Técnica de Finlayson:

Balango de Massa:
oX oX
6tm =Py 6: + Y Ry (X Ta) IL.127)

Balango de Energia:
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My . . o,
e 20, By (T =Tp)+B, _éf""YZRW](XmSTm) (1I1.128)

Balango da Variagdo da Quantidade de Movimento:

op
5 P [%* Y3f] (I1.129)

Equacéo da Continuidade:
0
5, (PeVe)=0 (I11.130)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

aTR - a:[‘R.

com as seguintes condig¢des de contorno:

T p T,
z=0 X=0, T==L, p==¢, Tp=20 (TI1.132)

Tref Pref Tref

onde X, T,, sdo a conversio ¢ a temperatura radiais médias do reator geradas
pela técnica de redugiio de Finlayson, By, o Biot modificado dado pela
equacdo (I11.126), o, B, v; sdo os pardmetros do modelo e as demais varidveis
¢ pardmetros seguem a nomenclatura ja citada.

Técnica baseada em Pirkle et al.
A partir da suposi¢do de um equilibrio térmico local em cada posigdo

axial do reator catalitico de leito fixo, Pirkle et al. apresentam uma solugio
analitica para a temperatura do fluido reagente da seguinte forma:

1{ 4a 2 '
T(l',Z,t)=TR +X[g“2]ﬂa“a+ar )J (m.133)
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a qual resulta da proposta de Pirkle et al. as seguintes expressdes para a
conversdo € temperatura radiais medias do reator:

Xp =X(1,2,t) (I11.134)

A(T,, TR)—E;-—ln(l a)+——1n2(1 o) (IIL135)

onde A e B sdo calculadas pelas seguintes expressoes:

O(InR w (X, Ty)

A=

oT ([1.136)
g PRy (X, Ty))
= po (1I1.137)

O valor da varidvel a € calculado por algum método numérico para
achar a raiz de uma equago algébrica ndo-linear, isto €, o valor de a que zera

a equagdo (III.135).

A técnica consiste em se aplicar o teorema da média:

1
m =2_f0[]rdr (II1.138)

as equagdes (II1.74) ¢ (I11.75) do modelo, o que resulta em:

Balango de Massa:

X, ax|' . &x

—m ey r— | +B—2+Y, Ry (X, T, (TI1.139
p 1l: &]0 B > Y1R w1 (X Tm) )
Balango de Energia:

T, oT] , 4T,

=20, r—1 +By—24+7,Ry(X..,T, .

t 052[ ar:Io B, % V2R w1 (Xins Tin) (111.140)
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Substituindo as condigdes de contorno, equagdes (I11.79) e (I11.80), nas
equagdes (I11.139) e (I11.140), tem-se que:

Balango de Massa:

ax

—B1 +71RW1(X T) (II1.141)

Balanco de Energia:

OT oT,
7"“:2&2 By (Ty *T(lsz,t))"'ﬁz—af"'Ysz(XmsTm) (111.142)

Necessita-se de uma expressdo para T(l,zt) a fim de poder gerar
adequadamente o modelo unidimensional. Para isto, faz-se uso da equacdo
(IIT.133) para gerar a expresséo de T(1,z,t), o que resulta na seguinte equag3o:

40,

T =T
(,z,t)=Tg + B, A (I11.143)

Substituindo a equagdo (I11.143) na equagdo (II1.142) tem-se o modelo
unidimensional pela técnica de Pirkle et al..

Modelo Unidimensional Gerado pela Técnica de Pirkle et al.:

Balango de Massa:
BX
Bl 4+ ¥R w1 (X s T) (IL.144)
Balanc¢o de Energia:
oL, 8 a2 o
x Bz +72RW1(Xm Tw) (I1.145)

Balancgo da Variagdo da Quantidade de Movimento:
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o _g|o®
2 "B3[az +75f (I1L.146)
Equagéo da Continuidade:
3,
= (psVe)=0 (IIL.147)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

aTR - aTR
B =By Rt 1, (T2 - Ty) (I11.148)

com as seguintes condi¢des de contorno:

z=0 X=0, T:._.rl.‘.f.b_’ p= Po , TR='I&

Tref pref Tref

(111 149)

onde Xy, T, séo a conversio e a temperatura radiais médias do reator geradas
pela técnica de redugéio de Pirkle et al., o ¢ A sfo parametros calculados pelas
equagdes (I11.135), (II1.136) e (I11.137), au, P, 7; s@o os parametros do modelo,
e as demais variaveis e pardmetros seguem a nomenclatura ja citada. Portanto,
a técnica de redugfio de Pirkle et al. produz uma modificagio mais
significativa na equagdo da temperatura do que gerar uma expressido
matematica para a nimero de Biot modificado como as demais técnicas. No
entanto, 0 novo termo resultante expressa o mesmo efeito que o termo gerado
pelas demais técnicas estudadas.

Os modelos unidimensionais estudados no presente trabalho foram
gerados pela aplicacdo destas t€cnicas de redugdo aos modelos bidimensionais
apresentados anteriormente. O procedimento matematico € semelhante ao
descrito, s6 havendo mudangas entre os modelos unidimensionais gerados pela
mesma técnica de redugio devido as expressdes dos pardmetros o, Bi, 7: do
modelo bidimensional utilizado. Com relagfo a artigos que tratam sobre outras
técnicas de reducgdo, consultar as seguintes referéncias: Ahmedi ¢ Fahein
(1980a, 1980b), Khanna e Seinfeld (1987), Dixion (1996), Liu et al. (1996) e
Jorge (1998).



Capitulo I1I - Modelos Desenvolvidos 51

Mais detalhes sobre a aplicagdo do método da colocagdo ortogonal aos
modelos citados anteriormente sfo apresentados no Apéndice V.

HI.6- Métodos Numéricos
II1.6.1 - Colocagiio Ortogonal

Modelos dinamicos do tipo “Fickianos” de um reator catalitico de leito
fixo representam um sistema muito rigido de equacdes diferenciais parciais
parabélica/eliptica (EDPs) devido a grande razio de capacidade térmica
solido/fluido, tipicamente ao redor de 100.

A solugiio numérica deste tipo de sistemas envolve normalmente uma
discretizagdo das variaveis espaciais tal que as EDPs sejam convertidas em um
sistema de equaghes diferenciais ordinarias (EDQOs). As técnicas de
discretizagdo mais populares sfo diferencas finitas e colocagdo ortogonal.

As vantagens de empregar diferencas finitas encontra-se na sua
facilidade de implementagdo computacional e na confianga e estabilidade da
soluglio correspondente. Entretanto, para descrever o comportamento
dindmico de um reator catalitico de leito fixo é necessario empregar muitos
pontos de malhas para alcangar a requerida estabilidade e convergéncia. Isto é
muito dispendioso em termos de tempo computacional e impraticavel para
estudos de controle/otimizagdio. A despeito da existéneia de algumas
modificagbes as quais reduzem o nimero de pontos da malha
significativamente, os mais populares métodos da diferencas finitas tem
permanecidos os de Crank-Nicolson para modelos estaciondrios ¢ o da
Diregdo Alternada (DA) implicito/explicito para modelos dindmicos.

Com relagio a colocagéio ortogonal, este método esta contido dentro da
classe geral de técnicas de aproximagéio conhecidas como método dos residuos
ponderados, o qual também incluem os métodos de Galerkin, Integral,
Minimos Quadrados e Momentos como casos especiais. As variaveis
envolvidas sdo expandidas em termos de uma fung8o tentativa polinomial e as
EDPs sdo satisfeitas nos pontos discretos ou pontos de colocagfio os quais
resultardo num conjunto de EDOs. Estas EDOs sfio expressas normalmente
em termos do valor da solugdo nos pontos de colocagdo, € a colocagédo
ortogonal pode ser aplicada em uma das duas ou em ambas dire¢Ges espaciais.

Para modelos de estado estacionario, na qual dispersdo axial ndo €
normalmente considerada, a varidavel espacial radial é discretizada e as
equagdes, agora um sistema de EDOs, podem ser integradas ao longo da
diregdo axial. Se dispersdo axial € incluida, colocagdo ortogonal pode ser
aplicada em ambas diregGes radial e axial, a chamada colocagdo dupla € as
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equagbdes do modelo sdo transformadas dentro de um sistema de equagdes
algébricas nao-lineares.

Para a simulagio do comportamento dindmico ha necessidade da
aplicag@o da colocagdo dupla, transformando o modelo num conjunto de
EDQOs, as quais séo integradas no tempo, Método das Linhas.

Obter a solugdo por colocagdo ortogonal ¢ geralmente mais rapido do
que pelo método das diferencas finitas para equivalente precisdo devido ao
uso de um numero reduzido de pontos de malha, pontos de colocagéo.
Entretanto, se polindmios de alta ordem sdio empregados como fungBes
tentativas, a solugdo computada pode ondular ¢ desde que as formulas da
colocagdo ortogonal sdo usadas para aproximar derivadas, os problemas com
este comportamento podem ser significantes.

Carey ¢ Finlayson (1975) desenvolveram o método da colocagdo
ortogonal em elementos finitos, o qual permite aplicar polindmios de ordem
menor para segdes finitas do dominio. A principal vantagem deste
procedimento ¢ sua habilidade para computar perfis de gradientes agudos
empregando aproximagdo de ordem baixa, entdo precavendo oscilagdes
artificiais na resposta.

Normalmente, o termo de disperséo axial € negligenciado em muitas
situagGes e o modelo estaciondrio pode ser resolvido tanto pela aplicagéo de
colocagdo ortogonal na diregdo radial e integragdo ao longo da diregdo axial,
ou pelo emprego da colocagdo dupla. A primeira estratégia € preferida desde
que é geralmente mais facil de resolver do que um sistema de equagdes
algébricas ndo-lineares. Além do mais, qualquer variagédo radial de parametros
de transporte, propriedades fisicas, perfil de velocidade e porosidade do lsito
sdo facilmente incluidas no esquema colocagéo radial/integracéo axial, Toledo
e Maciel (1995). Mais detalhes sobre a utilizagdo da colocagio ortogonal
dupla conjuntamente com wn método de solugdo de um sistema de equagdes
algébricas consultar os Apéndices V, VI e VII.

O maior problema da técnica da colocagdo ortogonal em elementos
finitos é que esta é somente efetiva se os elementos, se¢Oes, sdo escolhidos
otimamente. Esta selecdo nfo ¢ trivial e pode levar a técnica a ser ineficaz em
situagbes onde a localizagdo dos gradientes agudos é desconhecido ou ndo
permanece fixa. A colocacfo ortogonal tem a vantagem adicional de que os
pontos de colocagiio sio escolhidos otimamente e internamente pelo proprio
método.

Problemas com oscilagio quando colocacdo ortogonal é aplicada em
equagdes diferenciais podem ser resolvidos aplicando conjuntamente com o
método de colocagdo, o método das caracteristicas, Acrivos (1956), Bradley e
André (1972). Outra alternativa possivel ¢ a utilizagdo de um filtro para
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eliminar estas oscilagdes, como proposto por Vasconcelos (1997). Todas estas
sugestdes podem ser Uteis, dependo principalmente do comportamento do
modelo estudado. Mais detalhes sobre o0 método da colocagdo ortogonal de
uma maneira geral consultar o Apéndice V.

A seguir sdo apresentados os beneficios e obsticulos dos métodos da
diferenga finita, colocacéio ortogonal e colocagiio ortogonal em elementos
finitos conforme Khanna a Seinfeld (1987).

Diferencas Finitas
Beneficios:

e tem simples construgéo;
¢ facilmente estendida para um caso multivariavel;

e soluclio é estavel para gradientes abruptos ou em resposta a picos de
concentracéo e temperatura;

¢ leva diretamente a representagéio “state-space”.

Obstaculos:

o ¢ freqiientemente proibitiva computacionalmente desde que para uma
solugio precisa requer um grande nimero de pontos de malha,

Colocaciio Ortogonal

Beneficios:

e geralmente necessita de poucos pontos de malha, resultando num modelo de
baixa ordem;

e leva geralmente a representagio “state-space”.

Obsticulos:

e pode haver dificuldade com gradientes abruptos ou picos de concentragéo ¢
temperatura;

e pode levar 4 dificuldade na modelagem para controle desde que as entradas

afetam todos estados imediatamente.

Colocaciio Ortogonal em Elementos Finitos
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Beneficios:

® pode ser considerado para gradientes abruptos se os elementos sio
escolhidos adequadamente;

¢ leva diretamente a representacdo “state-space”.
Obstaculos:

e pode ter problemas com a colocagdo dos elementos, especialmente se a
localizagdo dos gradientes abruptos for mével ou desconhecida.

Com relagdo a bibliografia, as seguintes referéncias tratam da aplicagio
e/ou comparagio dos métodos: Finlayson (1971), Finlayson (1974), Jutan et
al. (1977), Mihael ¢ lordache (1980), Biscaia Jr. (1980), McGreavy (1983),
Segall et al. (1984), Khanna e Seinfeld (1987), Villadsen € Michelsen (1987),
Almeida (1987), Kheshgi et al. (1988), McGreavy e Maciel Filho (1989),
Luize (1991), Domingues (1992), Biscaia Jr. (1992), Kwong (1993), Rocco
Junior (1995), Rice e Do (1995), Aguiar et al. (1997) e Pinto e Lage (1997).

Em se tratando do desenvolvimento do método da colocagfio ortogonal
¢ colocacdio ortogonal em elementos finitos tem-se as seguintes referéncias:
Villadsen (1970), Finlayson (1972), Finlayson (1974), Carey e Finlayson
(1975), Villadsen e Michelsen (1978), Finlayson (1980), Holland e Liapis
(1983), Davis (1984) e Constantinides (1987).

I11.6.2 - Linearizaciao

Na simplificagdo do modelo do reator catalitico de leito fixo a técnica
da linearizagfio pode ser aplicada com intuito de facilitar a solugio do modelo
e com isso diminuir o tempo computacional exigido. A técnica da linearizacio
pode ser aplicada antes ou apés a aplicagéo da técnica da colocagdio ortogonal,
resultando com a aplicagdo de ambas técnicas um sistema de equaghes
diferenciais ordindrias lineares.

O processo pode ser esquematizado de seguinte maneira:
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EDOs niio-lineares
Colocaghio Ortogonal wﬂf‘)
EPDs nio-lineares EOD:s lineares
Linearizagﬁo\ Colocagdo Ortogonal
EDPs lineares

As expressOes sdo linearizadas em torno das condi¢des de operagdo do
estado estacionario usando série de Taylor de primeira ordem. No caso deste
trabalho a linearizagéo foi aplicada na taxa de reagdo do modelo do reator
catalitico de leito fixo. Devido 2 linearidade do sistema resultante, pode-se,
dependendo do caso, tanto utilizar um método numérico para integracio,
como realizado neste trabalho, ou através da aplicagiio de técnicas
matemadticas gerar uma solucio analitica.

Como referéncia da aplicagio das técnicas discutidas num sistema
quimico, reator catalitico de leito fixo, consultar Jutan et al (1977), Khanna e
Seinfeld (1987) e Toledo (1997).

I11.6.3 — Integracdo Numérica

Com relagéio a integragdo numérica dos modelos do reator na varidvel
temporal ou no comprimento axial, o método das linhas em conjunc¢éo com a
colocagfio ortogonal, Villadsen e Michelsen (1978), Maciel Filho (1989),
mostrou-se ser um procedimento efetivo para a discretizagio espacial em
conjungdo com algum método do tipo Gear, por exemplo os programas
LSODAR ou DASSL. Para mais detalhes consultar Davis (1984), Schiesser
(1991), Silebi e Schiesser (1992), Rice e Do (1995) e Toledo (1997).

II1.7 — Conclusoes

A modelagem de reatores tubulares de leito fixo tem sido largamente
estudada, apresentando-se modelos com diferentes niveis de sofisticagéo,
capazes de fornecer respostas suficientemente precisas com relagdio aos
fendmenos observados experimentalmente.

Como o objetivo deste trabalho foi desenvolver modelos para aplicagéo
em controle em tempo real, os modelos pseudo-homogéneos, principalmente,
os que incorporam as capacidades térmicas do fluido e sélido, (pCp): e (PC,)s
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respectivamente, com diferentes caracteristicas ¢ que reproduzam de maneira
rapida e facil o comportamento dindmico do reator foram apresentados. A
intencdo no estudo de diferentes modelos psuedo-homogéneos, bi e
unidimensionais, encontrados na literatura € observar a capacidade de
predi¢do do fendmeno da resposta inversa e do ponto quente, € as possiveis
diferencas e concorddncias nas simulagdes dindmicas destes modelos,
permitindo uma melhor compreensdo das possibilidades e limitagdes da
aplicagZo dos mesmos em simulagfo, controle e otimizagio.

Neste capitulo também foram apresentados as técnicas de reducdo
utilizadas, permitindo uma boa compreenséo das dificuldades e vantagens de
implementagio destas técnicas ao modelo bidimensional do reator catalitico
de leito fixo. Também foram apresentados os métodos numéricos utilizados
para simulagdo dos modelos do reator, ficando para o Capitulo IV os
resultados obtidos para as simulagles estacionaria ¢ dindmica dos modelos
apresentados.
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CAPITULO IV - SIMULACOES ESTACIONARIA E DINAMICA

1V.1 — Introducio

Neste capitulo apresentam-se os resultados das simulages estacionaria
e dindmica dos modelos do reator catalitico de leito fixo estudados para
determinadas condi¢Ges de operagéo.

Inicialmente s@o apresentados as figuras que representam o
comportamento estacionario, ficando na seqiiéncia as que representam o
comportamento dindmico do reator. Dessa forma, pretende-se neste capitulo
ter a compreensdo do comportamento estacionario e dindmico do reator
atraves da solugfio dos modelos estudados em malha aberta. Isto possibilita
conhecer quais pardmetros afetam de forma significativa o desempenho do
reator tanto no regime estaciondrio como dindmico. Este conhecimento ¢
fundamental para definir estruturas de controle e procedimentos operacionais
que levem a um alto desempenho do reator.

IV.2 - Regime Estacionario

Inicializa-se o estudo das simulagbes do reator avaliando seu
comportamento estacionario objetivando conhecer quais pardmetros mais o
influenciam para uma determinada condigéio de operagdio. Este conhecimento
¢ de grande importancia quando se deseja um alto rendimento do reator ¢ uma
base solida para melhor compreender os efeitos destes pardmetros no
comportamento dindmico do mesmo.

Para analisar o comportamento estacionario do reator fez-se o estudo da
sensibilidade do modelo do reator frente a variagdes nas propriedades fisicas,
coeficientes de transferéncia, temperatura de refrigeracéo, presséo, pardmetros
de projeto e de operagdo do reator. Além disso, fez-se também um estudo
comparativo do comportamento dos trés modelos estudados, possibilitando a
observacao das diferengas e semelhangas entre os mesmos.

Portanto, esta analise permite um bom entendimento do comportamento
do sistema em regime estacionério, além de ajudar na compreensdo do
comportamento dindmico apresentado a seguir

Nas figuras apresentadas a seguir, esta especificado o modelo do reator
utilizado, e detalhes sobre os valores dos parametros de projeto e operacéo do
reator consultar o Apéndice IT1.
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Efeito da Variagao e Nio Variacio das Propriedades Fisicas, Coeficientes
de Transferéncia, Temperatura de Refrigeracio e Pressdo do Reator

Inicialmente fez-se uma analise do comportamento quando as
propriedades fisicas, coeficientes de transferéncia, temperatura do fluido
refrigerante ¢ pressio do reator variam e quando sdo constantes. Isto pode ser
observado nas Figuras IV.1 aIV 6.

Nestas figuras observa-se um comportamento qualitativamente
semelhante, havendo apenas variagio quantitativa entre os mesmos. Isto
indica que para estudos onde a precisdo dos valores das variaveis ¢ desejada,
deve-se levar em conta as variagbes das propriedades fisicas, coeficientes de
transferéncia, temperatura do fluido refrigerante e pressdo do reator, se ndo
resultados imprecisos podem ser obtidos, afetando principalmente o projeto
reator.

0,7 i
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06 -
05 |-
04 | <4 —— Posigiio Radial = 0.0

I S Posigio Radial = 0.5
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02

- Proprisdades fisicas, Cooficlentes de transferéncia,
o1 | Pressio o Temperatura de refrigeragiio varlanies
0'0 o 1 a L] I L 1 L] 2 3

0,0 02 0.4 0.6 0,8 1.0
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Figura IV.1 - Perfil Estacionario da Conversdo do Reator
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Figura IV.6 - Perfil Estacionario da Temperatura do Reator

Analise das Diferengas dos Trés Modelos Estudados

Com relagfio aos trés modelos estudados, as Figuras de IV.7 a IV.8
mostram o comportamento dos mesmos, indicando que ha diferengas entres
eles, sendo necessario um conhecimento prévio do sistema estudado para
definir qual modelo se adapta melhor a situagéo real de operag¢éo do reator em
regime estacionario. No entanto, de maneira qualitativa pode-se dizer que os
modelos t€ém comportamentos parecidos, embora, por exemplo, a magnitude e
a posigdo de ocorréncia do ponto quente do reator sejam diferentes.

Deve-se ressaltar também que o modelo baseado em Jutan et al. (1977)
¢ 0 modelo pseudo-homogéneo classico sdo semelhantes para o regime
estacionario. Portanto, nas Figuras IV.7 4 IV.8 s6 € apresentado os modelos
de Toledo e Maciel Filho e Jutan et al.
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Anilise da Influéncia dos Parametros de Operacio

Na seqiiéncia do trabalho foi realizado o estudo da sensibilidade
utilizando o modelo de Toledo € Maciel Filho frente a variagGes nos seguintes
pardmetros de operacio:

Tfo = temperatura de alimentacgéo, K;

Tro = temperatura do fluido refrigerante, K;

R =razdo de alimentagéo de ar/ etanol;

po = pressdo da alimentag¢fio do reator, atm;

G; = velocidade de fluxo massico intersticial, kg/mz.h;
ug = velocidade do fluido refrigerante, m/h,

Pela observagio das Figuras de IV.9 3 IV.20, pode-se concluir
facilmente que todos os pardmetros, exceto ug, tem um efeito significativo
sobre os perfis do reator, mostrando que a escolha destes parametros tem
importincia capital sobre o comportamento do reator.

Deve-se também ressaltar que a magnitude e a caracteristica dos perfis
obtidos podem variar conforme os pardmetros padrdes escolhidos sobre o
qual se efetua o estudo da sensibilidade paramétrica. O estudo da
sensibilidade dos modelos pseudo-homogéneo classico € de Jutan et al. ndo
foram apresentados, pois levam a conclusdes qualitativamente semelhantes
que as apresentadas pelo modelo de Toledo € Maciel Filho.
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Analise da Influéncia dos Parimetros de Projeto

Para finalizar fez-se o estudo da sensibilidade do modelo frente a
variagdes nos parametros de projeto do reator. As variagoes foram efetuadas
nos seguintes parametros:

e D, = didmetro do reator, m;
e D, = didmetro da particula de catalisador, m;
e L = comprimento do reator, m.

Novamente observa-se pelas Figuras de IV.21 a IV.26 que todos estes
parametros influenciam o comportamento do reator, € que portanto, cuidado
deve-se ter na escolha dos mesmos para conseguir o desempenho desejado do
reator.

Com relagéo as figuras IV.25 e IV.26 relacionadas ao efeito da variagéo
do comprimento do reator, estas mostram que o aumento ou diminui¢do do
comprimento somente trunca ou amplia os perfis de conversdo e temperatura
do reator. Deve-se ressaltar que a variagdo do comprimento do reator nio
altera a posi¢cdo do ponto quente do mesmo. Pela observacgéio destas figuras
conclui-se que a variagio do didmetro do reator € da particula de catalisador
influenciam mais significativamente o comportamento do reator que a
variac8o do comprimento.

A escolha adequada destes pardmetros pode ser devidamente realizada
através de procedimento de otimizagHo, Stinghen (1998), porém néo foi o
objetivo deste trabalho.
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Conclusoes

A andlise estacionaria do reator mostrou que todas as questdes
estudadas sfio de grande importdncia para entender o comportamento do
reator e avaliar o impacto dos pardmetros ¢ dados de projeto no seu
desempenho. Também mostrou que € necessario obter informacgdes a respeitc
do potencial dos diferentes modelos assim como estes se comportam com
relagio aos pardmetros e¢ condigdes operacionais. No entanto, de maneira
geral para o regime estaciondario os modelos estudados apresentaram
comportamentos semelhantes qualitativamente, havendo necessidade de
dados experimentais para definir qual modelo é mais representativo para o
comportamento estacionario do reator. Caso nenhum modelo represente
adequadamente o regime estacionario, deve-se tentar utilizar modelos
heterogéneos.

Outra questio que deve ser ressaltada é que neste topico (simulagdo
estacionaria) ndo foram utilizados os modelos reduzidos apresentados no
Capitulo III, pois estes modelos normalmente séo utilizados para aplicagdes
em controle e otimizagdo em tempo real. Para o cilculo do regime
estacionario ndo ha preocupagio com o tempo computacional exigido para a
solugdo do modelo, portanto, nfo ha sentido na utilizaglio de modelos
reduzidos e sim a utilizagdo de modelos bidimensionais.

No Apéndice II estio apresentados os resultados do comportamento
estacionério do reator utilizando a taxa de reagio de Moura (1984).
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IV.3 — Regime Transiente

Uma parte muito importante na etapa do projeto de um reator quimico e
para a definigfo da sua estratégia de controle é a anilise do comportamento
dindmico do reator em malha aberta. Esta andlise permite determinar quais
variaveis devem ser escolhidas para serem controladas e/ou manipuladas com
a finalidade de manter ou alterar o ponto de operagéo do reator.

Esta analise ¢ feita sobre varidveis importantes do reator ¢ que podem
variar conforme modificagdes nas condi¢des operacionais, ocasionadas por
mudangas nas variaveis de entrada.

Frente a isto, fez-se entfio variacbes degrau nas varidveis de entrada
escolhidas e analisou-se 0 comportamento das varidveis dependentes, no caso
temperatura do reator, conversao, temperatura do fluido refrigerante ¢ pressio
do reator, a fim de se determinar o efeito e a sensibilidade destas variaveis
dependentes frente as variagdes impostas.

Esta analise possibilitou a identificagfio do comportamento critico de
algumas variaveis dependentes frente a variagdes nas condi¢Ges de entrada,
tais como apresentar um comportamento de resposta inversa ou fortemente
ndo-linear. Quando o sistema apresenta estas caracteristicas, certamente
dificultard o desempenho do controlador, portanto, exigindo estratégias de
controle sofisticadas. De fato, se a varidavel escolhida para manipulagio
resultar neste comportamento complexo para as variaveis controladas do
reator, a estratégia de controle devera ser projetada com muito mais cuidado
para evitar tais instabilidades. Obviamente nesta situagdo, passa a ser
questiondvel a escolha de varidveis manipuladas que levem a um
comportamento dindmico complexo.

Certamente o fendmeno de resposta inversa € o que causa maiores
probiemas para implementagdo de uma malha de controle. Este fenomeno
ocorre principalmente devido a diferen¢a das capacidades térmicas do sdlido
¢ do fluido reagente no reator catalitico de leito fixo. Este ¢ um fenémeno
fisico observado na pratica. O nome resposta inversa se deve ao fato de que
ao se infroduzir uma perturbagdo numa varidvel de entrada do reator, o
comportamento dindmico da variavel dependente analisada inicialmente ¢é
contrario do esperado, no entanto, na seqiiéncia da analise o comportamento
dindmico muda e volta a ter a trajetoria esperada.

Por exemplo, se ha um aumento da temperatura de alimentagdo do
fluido reagente, Tfo, espera-se um aumento da temperatura do reator numa
determinada posi¢do axial do reator. No entanto, inicialmente a temperatura
do reator diminui contrariando o comportamento esperado. Depois de algum
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tempo a temperatura do reator comega a aumentar at€ atingir um valor
superior a0 da temperatura do reator neste ponto antes do aumento em Tfo.
Este comportamento € chamado de resposta inversa, ¢ é uma caracteristica do
comportamento dindmico de muitos reatores cataliticos de leito fixo reportado
tanto na literatura com na prética. Este fendmeno, resposta inversa, pode ser
explicado por que o catalisador tendo uma capacidade térmica, (pCp);, maior
que a do fluido refrigerante, (pC,)s, inicialmente absorve o calor introduzido
no reator pelo aumento em Tfo e promove a diminuicdo da temperatura do
reator, comportamento ndo esperado. Enfretanto, na seqii€éncia devido a
reagiio quimica extremamente exotérmica que ocorre dentro da particula de
catalisador, ha um liberagdo de energia para o meio fluido e hi o esperado
aumento de temperatura do reator. Mais detalhes sobre o fendmeno da
resposta inversa consultar McGreavy (1983), McGreavy e Maciel Filho
(1989) e Maciel Filho (1989).

Para o presente sistema estudado, as varidveis de entrada escolhidas a
serem perturbadas foram as seguintes:

Tfo = temperatura de alimenta¢do dos reagentes, K;

Tro = temperatura de alimentagio do fluido refrigerante, K;

Tr = temperatura de refrigeracio quando constante ao longo do reator, K;
R = raz&o de alimentac¢fo de ar/etanol;

GM (G,G;) = velocidade de fluxo méssico, kg/m>.h.

As variaveis analisadas foram a temperatura do reator, conversdo,
temperatura de refrigeragdo e presso radiais médias em cada ponto de
colocagéio axial ao longo do reator. Para facilitar a compreensdo do texto
dividiu-se o estudo do comportamento dindmico do reator para o caso dos
modelos bidimensional e unidimensional. Também para facilitar a
compreensdo das figuras de simulagdo apresentadas a seguir, apresenta-s¢
uma figura da malha de pontos gerados pelo método da colocagéo ortogonal
quando aplicada ao modelo bidimensional, Figura IV.27. As figuras de
simulagio apresentadas a seguir vio mencionar no seu texto a qual ponto de
colocagio axial uma determinada curva estd associada para facilitar a
compreensédo dos resultados.

Deve-se ressaltar que os modelos bidimensionais foram simulados
utilizando 5 pontos de colocagiio radiais internos ¢ 7 pontos de colocagio
axiais internos. Estes niimeros foram escolhidos apos extensivo estudos
procurando-se obter a minima realizago do sistema. Isto €, uma malha de
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discretizagdio com o minimo de pontos e que possibilita reproduzir o
comportamento dindmico do reator adequadamente.

Ao longo do trabalho serdo apresentadas figuras referentes
normalmente as varidveis dependentes do reator, por exemplo temperatura, no
primeiro, segundo e terceiro pontos de colocagdo axial. Estes pontos estdo
representados na Figura IV.27 como Wz, Wz © Pmzs, € assim
sucessivamente até o sétimo ponto de colocacdo axial. Estas varidveis Wy
representam os valores radias médios nas respectivas posigdes axiais Z;.
Portanto, a compreenséo da Figura IV.27 ¢ fundamental para o entendimento
das figuras dos Capitulos IV, V e VL
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Figura IV.27 - Malha de Pontos Gerados pela Colocagéo Dupla

Nesta figura os Z; (i = 1....,7), eqiiivalem as seguintes posi¢des axiais
adimensionais do reator:

Z, = 0.0254;
Z=0.129;
Z; = 0.297;
Z4 = 0.5;
Zs=0.703;
Zs=0.871;

Z',' =0.975.
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I1V.3.1 ~ Modelo Bidimensional

Inicialmente fez-se um estudo do comportamento do modelo do reator
no caso onde ha variagdo das propriedades fisicas,  coeficientes de
transferéncia, temperatura de refrigeracio e pressdo do reator
simultaneamente. Para tanto, utilizou-se 0 modelo de Toledo € Maciel Filho.

O motivo de representar ao longo deste tdpico os perfis basicamente do
primeiro, segundo e terceiro pontos de colocagio axial € devido ao fato destes
pontos serem Os mais sensiveis as perturbagGes, e por este motivo, a reagio
ocorrer mais fortemente no inicio do reator, indicando ser esta a regifo que se
deve ter um maior conhecimento para assegurar um melhor desempenho e
controle do reator.

Detalhes sobre os valores dos parametros de operagcdo e projeto do
reator utilizados consultar o Apéndice III.

Efeito de Tfo

Pode-se observar pelas Figuras de IV.28 a IV.35 o comportamento
dindmico do sistema frente & perturbagdes degrau positiva e negativa em Tfo.

Das figuras conclui-se que o sisterna apresenta um comportamento néo
linear, inclusive o fenémeno da resposta inversa, mostrando a alta
complexidade dindmica deste sistema frente a perturbages em Tfo. Para fins
de controle Tfo nic € uma boa opgio como varidvel manipulada,
principalmente por ocasionar resposta inversa no sistema.
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Figura I'V.28 — Perfil Dinadmico da Conversdo Axial do Reator
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Figura IV.29 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.31 — Perfil Dindmico da Pressio Axial do Reator
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Figura IV.32 — Perfil Dindmico da Conversdo Axial do Reator
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Figura V.33 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.34 — Perfil Dindmico da Temperatura de
Refrigeragdo Axial do Reator
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Figura I'V.35 — Perfil Dindmico da Pressdo Axial do Reator
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Efeito de Tro

O comportamento do reator devido & perturbagées degraus em Tro ¢
altamente ndo linear, inclusive com a ocorréncia de resposta inversa como
pode ser observado nas Figuras de IV.36 a IV.43. Também pode-se notar uma
maior sensibilidade do sistema frente & Tro do que com relagio a Tfo, nas
faixas de operacéio escothidas, devido ao fato do fluido refrigerante atuar em
toda a extensdo do reator. Também deve ser ressaltada a dificuldade pratica
de mudangas repentinas na temperatura do fluido refrigerante, que
normalmente se constitui em um volume consideravel de fluido com alta
capacidade calorifica nos sistemas de porte industrial.
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Figura IV.36 — Perfil Dindmico da Conversdo Axial do Reator



Capitulo IV — Simulagies Estaciondria e Dindmica

84

T(K)

= Frimairo Ponto de Colocagio Axial
—&-- Sagundo Pontc de Colocaglio Axinl
== Tarceire Ponto de Colocaghio Axial

Moidelo de Toledo @ Maciel Fllho

Propriedades fisicas, Coeficientss de transforéncia,
Pressic ¢ Temperatura de refrigeragiio variantes

Parturbagiic Degrau em Tro de 3%

. i L I " b L I " L " 1
0.0 01 0,2 0,3 04 0.5 o8 o7

tempo{h)

Figura IV.37 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.38 — Perfil Dindmico da Temperatura de

Refrigeragdo Axial do Reator



Capitulo IV — Simulagtes Estaciondria € Dindmica

85

0,8545 -
= Tercelro Ponto do Colocagio Axlal
0,8540
Modelo de Toledo ¢ Maclel Filho
0,9535 |-
—_ Propriedades fislcas, Coeficiontes de transferéncia,
Prassa0 @ Tempearatura de refrigeragao varlamtes
E ogs30} goraga
hd Perturbagio Degrau am Tre do 3%
& peses |-
0,952¢ |-
I
0,9515 =
1 5 | 4 | I 1 n [ i 1 5 1
0,0 o4 0,2 0.3 04 0.5 [+X:) 0,7
tempo (h )

Figura IV.39 — Perfil Dindmico da Press#o Axial do Reator
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Figura IV.40 — Perfil Dindmico da Conversdo Axial do Reator
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Figura IV.41 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV .43 — Perfil Dinamico da Pressdo Axial do Reator

Efeito de GM

Pela observagdo das Figuras de IV.44 a IV.51 , nota-se um
comportamento menos complexo ¢ principalmente a baixa sensibilidade do
sistema frente as perturbages em GM, evidenciando que se esta variavel for
utilizada para o controle do reator grande variagbes sdo necessarias serem
efetuadas para se obter a resposta desejada do reator.

No entanto, com relagdo aos perfis da pressio do reator, estes
apresentam um comportamento semelhante a uma resposta degrau. Isto €
devido provavelmente, a forma da equagéo dindmica da pressfio em relagéo ao
pardmetro GM. A equagdo dindmica da press@o vem de uma analise
dimensional, uma maneira simplificada de gerar perfis dindmicos da pressdo
ao longo do reator, Maciel Filho (1989). Devido a esta simplificagdo no
modelo e comportamento muito abrupto da presséo em relac@o a perturbagdes
degraus em GM, optou-se por considerar somente perfis estaciondrios ou
constantes para a pressido no decorrer do trabalho. Evita-se com isso perfis
dindmicos de pressdo muito agudos e que, provavelmente, ndo representem a
realidade do reator catalitico de leito fixo.
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Figura IV .44 - Perfil Dindmico da Conversdo Axial do Reator
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Figura IV.45 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.47 — Perfil Dindmico da Pressdo Axial do Reator
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Figura IV.48 — Perfil Dindmico da Conversdo Axial do Reator
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Figura IV.49 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV .50 — Perfil Dindmico da Temperatura de Refrigeragio do Reator
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Figura IV.51 — Perfil Dindmico da Pressdo Axial do Reator
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Efeito de R

bl

Pela observagdo das Figuras de IV.52 a IV.59 nota-se um
comportamento dindmico com uma ndo-linearidade menos acentuada do
reator para mudancas nesta varidvel operacional, R, e com relativamente
pouca sensibilidade do sistema para perturbagdes degrau positivas e grandes
para negativas nesta variavel operacional.

Este parametro possibilita alteragSes mais significativas na conversdo
do que na temperatura. Esta caracteristica é importante, pois permite alterar o
rendimento do reator sem afetar tanto sua condi¢io térmica, pois um reator
catalitico de leito fixo € extremamente sensivel & mudangas no seus perfis de
temperatura.

— Primeiro Ponto de Colocagiio Axiad
—&— Sagundo Panto de Colotagiio Axlal
=d— Tarcelro Ponto de Colocaglio Axial

045

o,4o-| b — A — A — A
A
[ Modelo de Toledo e Macial Filhe

Propriedades fisicas, Coeficiantos de transfordncla,
Pressic e Tomperatura de refrigeraciio variantes

035

0,30

0.26 ;J"O—.—._._——o—o—o—.—o—o—o—o—o—o
x [

0.20 |- Parturbacde Degrac em R da 20%
015 |
010 -
0,05 s
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Figura IV.52 — Perfil Dindmico da Conversdio Axial do Reator
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Figura IV.53 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.54 — Perfil Dindmico da Temperatura de

Refrigeracdo Axial do Reator
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Figura IV.55 — Perfil Dindmico da Pressdo Axial do Reator
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Figura IV.56 — Perfil Dindmico da Conversdo Axial do Reator
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Figura IV.57 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.58 — Perfil Dindmico da Temperatura de

Refrigeragdo Axial do Reator
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Figura IV.59 — Perfil Dinamico da Pressdo Axial do Reator

A seguir sdo apresentadas as figuras da temperatura axial do reator,
Figuras IV.60 a 1V.72, para o modelo de Toledo e Maciel Filho frente a
perturbagbes semelhantes a ja apresentadas, s6 que avaliando o efeito de
considerar ou nfo variagdes nas propriedades fisicas, nos coeficientes de
transferéncia, na temperatura do fluido refrigerante e presséo do reator.

Observa-se que 0 comportamento do reator pode em certas situacdes
mudar s6 quantitativamente, mas em outras mudar significativamente. Isto
mostra que a consideragfio da variagdo dos termos citados anteriormente ¢
importante na andlise do comportamento dindmico do reator, com impacto
consideravel na defini¢do da estratégia do controle do reator.

A Figura IV.60 mostra simultaneamente os perfis radiais e axial (radial
média) no segundo ponto de colocagéio axial, e portanto, possibilita visualizar
e entender que os perfis axiais apresentados nas figuras anteriores ¢ as
posteriores sdo uma média radial num determinado ponto de colocagdo axial
do reator.

Na Figura IV.71 apresenta-se o comportamento dindmico do reator
frente a perturbacdo degrau em Tio linearizando a taxa de reagdo, ndo
linearizando a taxa e linearizando a taxa com atualiza¢do do ponto de
linearizagcdo. Pode-se observar que o comportamento do reator € semelhante
nas trés situagSes. Entretanto, nem sempre a linearizacdo da taxa apresenta
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bons resultados e a lineariza¢do com atualizacio embora coincidindo com a
taxa da reac¢do ndo linearizada exige um tempo computacional proibitivo para
aplicacOes em tempo real.

Ja na Figura IV.72 avalia-se além da variagéo ou ndo das propriedades
fisicas, dos coeficientes de transferéncia, da temperatura do fluido refrigerante
e da pressdo do reator, a variacdo destes termos a cada intervalo de
amostragem dos dados. Observa-se a coincidéncia da variagdo continua ¢
alternada dos termos citados e a diferenga quantitativa dos dois em relagéo a
condi¢cdo sem variagéo.

Com relagfio ao comportamento dinamico do modelo baseado em Jutan
et al.,, este pode ser observado pelas Figuras de IV.73 a IV.77. O
comportamento deste modelo difere do modelo de Toledo e Maciel Filho, mas
reproduz os mesmos fendmenos observados pelo Gltimo. Portanto, a escolha
de um determinado modelo deve ser feita com base em estudos extensivos
avaliando-se o potencial descritivo de cada modelo e se disponivel,
informagdes experimentais, para discriminar qual modelo representa melhor o
comportamento do reator.

Na Figura IV.78 apresenta-se o comportamento dindmico do modelo
pseudo-homogéneo cléssico frente A perturbagdo degrau em Tfo. Pela figura
observa-se que este modelo ndo consegue reproduzir da mesma forma que os
demais modelos o fenémeno da resposta inversa. Portanto, esta figura mostra
a importancia de considerar na formulacio do modelo a presenca da
capacidade térmica do sdlido, (pC,);, conforme os modelos de Toledo ¢
Maciel Filho e Jutan et al..

Além disso, observa-se um comportamento semelhante da solugdo por
colocagdo ortogonal dupla e pelo método da colocagio ortogonal dupla em
elementos finitos, Figuras IV.79 ¢ IV.80.

Com relago ao comportamento dindmico do reator utilizando a taxa de
reacdo de Moura (1984), consultar o Apéndice II. Utilizando esta taxa de
reacdo ha necessidade de se utilizar colocagdo em elementos finitos com o
integrador DASSL. Caso isso néo seja feito, poderfio ocorrer oscilagdes nas
respostas do reator, inclusive com valores negativos. A utilizagdo do
integrador DASSL permite a restricdo de ndo permitir valores negativos para
as variaveis dependentes.

Esta situagdo demonstra a necessidade de se avaliar a adequagdo do
método numérico com respeito ao modelo ¢ a taxa de reagfio, sendo
imprescindivel estudos de minima realizagfio, isto €, geragdo de malhas de
discretizacdo com o minimo de pontos de colocagio e que reproduzam
adequadamente o0 comportamento do reator.
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Figura IV.60 - Perfil Dindmico da Temperatura do Reator
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Figura IV.61 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.62 - Perfil Dinimico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.63 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.65 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.66 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.68 — Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.69 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.70 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.71 - Perfil Dinfmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.72 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.73 - Perfil Dindmico da Conversdo Axial do Reator
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Figura IV.74 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.75 - Perfil Dindmico da Conversdo Axial do Reator
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Figura IV.76 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.77 — Perfil Dinimico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.78 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator
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Figura IV.80 - Perfil Dindmico da Temperatura Axial do Reator

A seguir sdo apresentadas as figuras de superficie do comportamento
dindmico da temperatura axial do reator, Figuras IV.81 a IV.88, frentc a
algumas das perturbagdes degrau ja apresentadas anteriormente.

Neste tipo de representagfio € mais facil compreender o comportamento
dindmico geral do reator, inclusive o fendmeno da resposta inversa, as
diferengas dos modelos estudados, a maior sensibilidade na parte inicial do
reator, e outras particularidades.

Os comentdrios destas figuras sfo semelhantes ao ja citados
anteriormente. Esta representacfio apenas facilita a compreenséo das figuras
em duas dimensBes apresentados. No entanto, com relagiio aos detalhes do
comportamento numa determinada posigdo axial do reator, as figuras em duas
dimensdes possibilitam maior precisio.
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Figura IV.81 - Comportamento Dindmico da Temperatura Axial no Reator
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Figura IV.82 - Comportamento Dindmico da Temperatura Axial no Reator
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IV.3.2 - Modelo Unidimensional

Com o objetivo de reduzir o tempo computacional exigido para a
solugdo dos modelos bidimensionais para fins de controle desenvolveu-se os
modelos unidimensionais.

Estes modelos foram desenvolvidos através da aplicag¢fio das técnicas
de redugio de modelo descritas no Capitulo III. Alguns dos modelos
desenvolvidos possibilitaram uma boa concorddncia com os modelos
bidimensionais, além de reduzir o tempo computacional requerido para a
solucdo do modelo matematico.

No entanto, deve-se ressaltar que os modelos reduzidos gerados pelas
técnicas de redugfo que eliminam a variavel radial ficaram menos sensiveis as
perturbagdes do que os modelos bidimensionias, provavelmente devido a
climina¢io dos gradientes radiais, os quais mostram influénciar no
comportamento dindmico do reator. Qutro fator também responsavel pela
menor sensibilidade dos modelos unidimensionais foi a aproximacgio
matematica gerada para o termo de reagfo resultante da aplicagéo das técnicas
de redugéo.

A seguir apresenta-se o comportamento dindmico destes modelos,
Figuras IV.89 4 IV.105, os quais se assemelham qualitativamente muito com
os ja apresentados anteriormente.

Com relagéio as simulagdes realizadas, estas foram feitas a pressdo do
reator e temperatura do fluido refrigerante constantes, ¢ sobre os comentarios,
pode-se dizer que de maneira qualitativa alguns destes modelos representam
os modelos bidimensionais descritos anteriormente, ficando a desejar somente
de maneira quantitativa. Portanto, os mesmos comentarios de uma maneira
geral tecidos anteriormente servem neste topico. Também deve-se ressaltar
que nas figuras que apresentarem duas intensidades diferentes de perturbacéo
em um mesmo paradmetro, a de maior magnitude se refere aos modelos
unidimensionais.

Detalhes sobre os valores dos pardmetros de operagdo ¢ projeto
utilizados tanto para modelos unidimensionais como bidimensionais sdo
apresentados no Apéndice III.
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1V.4 — Conclusdes

Neste capitulo apresentou-se o comportamento dinimico do reator
utilizando diversos modelos, bi e unidimensionais, frente a diversas
perturbacdes degrau. Dos resultados obtidos conclui-se que os modelos
mostraram-se capazes de reproduzir qualitativamente as principais
caracteristicas do comportamento dindmico dos reatores cataliticos de leito
fixo encontradas na literatura e na pratica, possibilitando a utilizagdo dos
mesmos para estudos de controle e otimizagdo de processos em tempo real.
Uma questdo fundamental de ser comentada ¢ a importancia da utilizagéo da
capacidade térmica do solido, (pC,);, na modelagem do reator (modelo de
Toledo e Maciel Filho ¢ Jutan et al.) visando representar adequadamente o
comportamento dindmico do mesmo. Este fato pode ser observado pela
péssima reprodugdo do comportamento dindmico do reator pelo modelo
pseudo-homogéneo classico, mostrando a necessidade de um modelo que
melhor represente o comportamento do reator, no caso os modelos pseudo-
homogéneos modificados.

Com relagio ao desempenho das técnicas de redugdo observou-se a
superioridade das técnicas utilizando um ponto de colocagéo ortogonal radial
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interno e de Finlayson, mostrando que estas técnicas se constituem numa
ferramenta de grande utilidade na redug8o da dimens#o espacial ou da solugio
de modelos detalhados. Portanto, estas técnicas geram modelos reduzidos que
permitem realizar estudos da avaliagdo do desempenho de algoritmos de
controle ¢ de otimizagfio de maneira confiavel e rapida. Além do que o tempo
computacional exigido para a solugiio destes modelos pode chegar a ser 5
vezes mais rapido do que o exigido pelos modelos bidimensionais,
justificando a sua utilizagéio para o estudo de controle e otimizagiio em tempo
real.

Deve-se ressaltar também que as técnicas de Hermite e de Pirkle et al.
apresentaram desempenho razodvel para as condi¢gdes de operagio estudadas
neste trabalho, podendo em outras condi¢Ges apresentar desempenho superior.
Portanto, o comportamento das técnicas de redugéo observadas foram obtidas
para condi¢des de operagio especificas do reator e a generalizagdo das
conclusdes devem ser cautelosas, ¢ sempre que possivel fazer as mesmas
analises para novas regides de operacédo.

QOutra questdo importante de ser comentada € a menor sensibilidade dos
modelos unidimensionais em relagcdo aos bidimensionais. Este fato deve-se
provavelmente pela influéncia da dimensdo radial no comportamento
dindmico do reator ¢ pela gerago do termo de reagfio pelas técnicas de
reducdo com aproximagSes matematicas que minimizam a sensibilidade dos
modelos frente a perturbagGes degrau nos pardmetros operacionais. Portanto,
estes fatores podem ser determinantes no desempenho e utilizacdo destas
técnicas na geragdo de modelos reduzidos confiaveis.

De uma maneira geral as técnicas de redugéio (com redugfio de uma
dimensdo espacial do modelo) geram modelos unidimensionais cuja diferenga
se encontra no termo de troca térmica entre o meio reacional e o fluido
refirgerante. Portanto, estas t€cnicas geram pardmetros de troca térmica com
expressOes matematicas distintas.

Com relagfo as concordéncias (técnicas de Hermite ¢ de Pirkle et al.) e
diferencas entre os comportamentos dindmicos dos modelos unidimensionais
gerados pelas técnicas de redugdio, como também pela limitagio em
reproduzir o comportamento dindmico do reator (técnica de redugdo classica);
estas devem-se principalmente pelos valores dos pardmetros de troca térmica
gerados e pelas condi¢Bes operacionais e de projeto do reator escolhidos. Para
mais detalhes sobre o desempenho destas técnicas de redug@io consultar
Giudici (1990), Dixion (1996), Jorge (1998) e Toledo e Maciel Filho (1998¢,
1999b).
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Finalizando, os modelos bidimensionais (incluindo o modelo reduzido
gerado pela técnica de redugdo utilizando um ponto de colocagio ortogonal
radial interno) e o unidimensional gerado pela técnica de Finlayson foram os
modelos que melhor representaram o comportamento dindmico do reator
catalitico de leito fixo nas condigdes de operagéo estudadas. A preferéncia por
um destes modelos vai depender do tipo de aplicagdo e dos dados
experimentais disponiveis do processo.

Nos Capitulos V ¢ VI a seguir utilizou-se o modelo bidimensional ¢ o
modelo reduzido com um ponto de colocagdo ortogonal radial interno
(bidimensional) baseado em Toledo € Maciel Filho. No entanto, modelos
bidimensionais ¢ reduzidos baseados em Jutan et al. também poderiam ser
utilizados j4 que os mesmos apresentam comportamento dindmico
qualitativamente semelhantes aos baseados em Toledo ¢ Maciel Filho. A
escolha por um modelo em detrimento dos outros poderia ser justificada se
houvesse dados expetimentais do comportamento dindmico do reator.

Mais detalhes do comportamento dindmico do reator de leito fixo,
utilizando-se os modelos citados neste capitulo consultar Toledo (1997) e
Toledo e Maciel Filho(1994a, 1994b, 1994c¢, 1995, 1996a, 1996b, 1996c,
1996d, 1997a, 1997b, 1997¢, 1997d, 1998a, 1998b, 1998c, 1998d, 199%a,
1999b, 1999c¢).

No proximo capitulo é apresentado um estudo de sensibilidade
paramétrica através da técnica do planejamento fatorial, a qual permite captar
os efeitos primarios e de interagfio dos pardmetros operacionais do reator nos
perfis de temperatura do mesmo. Informagfio esta fundamental para a
defini¢io ¢ implementagio de uma estratégia de controle para o reator
catalitico de leito fixo.
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CAPITULO V — ANALISE DE SENSIBILIDADE
V.1 - Introducio

Neste capitulo € apresentado o método do planejamento fatorial, muito
utilizado em estudos experimentais, ¢ aplicado neste trabalho tomando-se
como gerador de dados um modelo matematico deterministico do reator. Este
método possibilita o conhecimento de como certos pardmetros influenciam o
sistema com apenas poucos experimentos, Barros Neto et al. (1995).

A intengdo neste trabalho foi avaliar o desempenho desta técnica no
sentido de captar as influéncias dos pardmetros de operag#o, efeitos primarios
e de interagdio, no comportamento dindmico do reator. Este conhecimento é
muito importante na elaboragéo da estratégia de controle.

Outro fator que procurou-se avaliar € a capacidade do meétodo de
fornecer o efeito ao longo do tempo, conhecimento este nfo disponivel
quando se utiliza, por exemplo, o método do RGA.

Os dados fornecidos pelo método do fatorial foram obtidos utilizando o
modelo de Toledo e Maciel Filho. Detalhes sobre os dados dos valores dos
parametros de operagéo e projeto do reator consultar o Apéndice III.

V.2 — Anilise de Sensibilidade das Variaveis do Processo através do
Planejamento Fatorial

Um dos problemas mais comuns em estudos de sistemas ¢ a
determinagdo da influéncia de uma ou mais varidveis sobre uma outra
variavel de interesse, em outras palavras, tem-se um certo numero de fatores
atuando sobre o sistema em estudo, produzindo um certo numero de
respostas. O sistema é considerado como uma fungfio desconhecida cuja
atuagdo sobre as variaveis de entrada (fatores) produz como saida as variaveis
observadas.

Tendo definido os fatores e respostas de interesse para o sistema a ser
investigado, deve-se definir claramente o objetivo de estudo, seja ele
experimental ou através de simulages do modelo, porque isso determinard
que tipo de planejamento deve ser utilizado.

Neste ponto tem-se um tipo particular de planejamento experimental, o
planejamento fatorial de dois niveis. Planejamentos deste tipo sio de grande
utilidade em investigagbes preliminares, quando se deseja saber se
determinados fatores tem ou ndo influéncia sobre a resposta, ¢ n#o se esta
interessado, ainda, em uma descri¢fo muito rigorosa dessa influéncia.
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O método do planejamento fatorial consiste em selecionar um nimero
fixo de niveis e entdo executar experimentos com todas as possiveis
combinacdes destes. Geraimente faz-se um planejamento fatorial com dois
niveis (nivel -1 e nivel +1) em relagéio a um estado padrio (nivel 0 ou ponto
central) para cada variavel. Assim, para n varibveis envolvidas no estudo, o
numero de experimentos que devem ser realizados para investigar todas as
combinagdes possiveis é igual a 2" .

Com os resultados obtidos do planejamento fatorial € possivel calcular
os efeitos principais e de interagfio das variaveis de interesse (fatores) sobre as
respostas, determinando assim quais sf3o os efeitos mais significativos e o
seus respectivos modos de influenciar as respostas.

Dessa forma, realizou-se uma andlise de sensibilidade das variiveis de
operacdo do reator catalitico de leito fixo sobre o perfil de temperatura,
utilizando-se a metodologia de planejamento fatorial completo, cuja descrigéo
acerca de seu procedimento de calculo dos efeitos e aplicagdes sdo mostrados
em Box et al. (1978), Bruns (1993), Barros Neto et al. (1995), Rodrigues
(1996a) ¢ Toledo (1997).

O planejamento fatorial completo para o reator catalitico de leito fixo
visou a determinacdo dos efeitos principais que as seguintes variaveis:

e temperatura de alimentagdo do reator, Tfo;
o temperatura do fluido refrigerante, Tr;

» razio de alimentacéo de ar/ etanol, R;

¢ velocidade de fluxo massico, GM (G;).

exercem sobre os perfis das temperaturas axiais do reator. Estas temperaturas
foram avaliadas nos pontos de colocagdio axial do reator, isto €, valor radial
médio numa determinada posic¢do axial do reator.

A conversdo do reator nio pode ser medida em tempo real na pritica,
portanto, esta varidvel ndio pode ser controlada diretamente. Entéo, através do
controle de temperatura faz-se o controle indireto da conversdo. Portanto, o
método foi aplicado somente sobre o perfil de temperatura do reator, pois as
informagdes obtidas pelo planejamento fatorial sdo fundamentais para a
elaboragéio de uma estratégia de controle.

Como se utilizou 7 pontos de colocagdo axial ao longo do reator, fez-se
o estudo de interagdes nestes 7 pontos, tendo assim o conhecimento dos
efeitos ao longo da diregéo axial do sistema.

Por apresentar uma natureza dinimica esses efeitos foram determinados
em fungdo do tempo, isto &, procedeu-se ao célculo do petfil dos efeitos entre
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as variaveis citadas anteriormente ao longo do processo dindmico do sistema
até este alcangar um novo regime estaciondrio. Ndo foi encontrado na
literatura consultada sobre reatores de leito fixo uma aplicagdo semelhante, ou
seja, no regime transiente.

O estudo do plancjamento fatorial foi realizado para o modelo
bidimensional de Toledo e Maciel Filho com propriedades fisicas ¢
coeficientes de transferéncia variantes, temperatura do fluido refrigerante ¢
perfil de pressdo constantes ao longo do reator. Este estudo poderia ser
realizado também com o modelo baseado em Jutan et al.. No entanto, como
este modelo apresentou resultados para o comportamento dindmico do reator
semelhantes qualitativamente ao modelo de Toledo e¢ Maciel Filho, as
conclusdes obtidas seriam semelhantes as apresentadas.

Na Tabela V.1 a seguir estdo contidos os niveis assumidos aos fatores
estudados, isto é, as varidveis cujos efeitos serdo determinados para o modelo
do reator. J4 na Tabela V.2 estd a matriz do planejamento fatorial completo,
ressaltando-se a existéncia de 16 condigBes diferentes de simulagdes, uma vez
que foram selecionadas 4 varidveis cujos efettos serfo estimados.

Varidvel Nivel Inferior Ponto Central Nivel Superior
(-1) (0) (+1)
Tfo 425.15K 435.15K 430.15K
Tr 425.15K 435.15K 430.15 K
R 15 25 20
GM 3500 kg/h 5500 kg/h 4500 kg/h

Tabela V.1 - Niveis dos Fatores Estudados no Modelo Bidimensional.

Em seguida sdo apresentados as figuras dos efeitos principais das
varidveis de operagio somente para os trés primeiros pontos de colocagédo
axial do modelo bidimensional, deixando para a parte da discussio dos
resultados os comentdrios gerais para os demais pontos do reator. Com
relacio aos efeitos de interagdo, estes somente serdo comentados nas
conciusdes finais do capitulo.
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Ensaio Tfo Tr GM R
1 -1 -1 -1 -1
2 +1 -1 -1 -1
3 -1 +1 -1 -1
4 +1 +1 -1 -1
5 -1 -1 +1 -1
6 +1 -1 +1 -1
7 -1 +1 +1 -1
8 +1 +1 +1 -1
9 -1 -1 -1 +1
10 +1 -1 -1 +1
11 -1 +1 -1 +1
12 +1 +1 -1 +1
13 -1 -1 +1 +1
14 +1 -1 +1 +1
15 -1 +1 +1 +1
16 +1 +1 +1 +1

Efeito de Tfo
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tempo (h}

Figura V.1 - Perfil Dinimico do Efeito Principal do Pardmetro Tfo
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Figura V.3 - Perfil Dindmico do Efeito Principal do Parametro Tfo
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Figura V.4 - Perfil Dindmico do Efeito Principal do Pardmetro Tr
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Figura V.5 - Perfil Dindmico do Efeito Principal do Pardmetro Tr
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Figura V.6 - Perfil Dinamico do Efeito Principal do ParAmetro Tr
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Figura V.7 - Perfil Dindmico do Efeito Principal do Pardmetro GM
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Figura V.8 - Perfil Dindmico do Efeito Principal do Parametro GM
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Figura V.9 - Perfil Dindmico do Efeito Principal do Pardmetro GM
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Figura V.10 - Perfil Dindmico do Efeito Principal do Pardmetro R

\
2 'L | —H— Ssgundo Ponto de Colocagiio Qriogonal Axial I
"
.

[+
3]
:
o
b —4
£
L L ]
L 1 M 1 a 1 3 ]
0.0 0.2 0.4 08 0.8

tempo (h)

Figura V.11 - Perfil Dinmico do Efeito Principal do Pardmetro R
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Figura V.12 - Perfil Dindmico do Efeito Principal do Pardmetro R

Na continuagio serdo discutidos os efeitos que cada fator exerce sobre
as respectivas temperaturas axiais, fazendo-se desta forma, uma analise da
sensibilidade que cada temperatura axial possui em relagio aos fatores
analisados.

Deve-se também enfatizar que os resultados ¢ as conclusdes obtidas
deste método ndo devem ser generalizadas para o sistema, pois os resultados
obtidos foram gerados pelas permutacdes dos pardmetros indicados na Tabela
V.1 conforme a Tabela V.2.

Deve-se extrair dos resultados obtidos, possiveis tendéncias das
influéncias dos fatores analisados, nunca deixando de considerar a analise das
simulagdes dindmicas apresentadas no Capitulo IV para poder realizar uma
conclusdio mais elaborada e segura. Adicionalmente, ac se¢ analisar os
resultados deve-se ter em mente que o comportamento dos efeitos nfo
refletem necessariamente o comportamento do sistema, ¢ sim representam
como a intensidade do efeito de um determinado pardmetro se comporta ao
longo do tempo numa determinada posi¢éo axial do reator.

Temperatura de Alimenta¢ao, Tfo
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O efeito do pardmetro Tfo sobre as temperaturas axiais estudadas se
apresentou diferente para cada ponto do reator, como pode ser observado
pelas Figuras V.1 4 V.3.

Outra questio importante, é que o efeito em determinados pontos do
reator muda de sinal ao longo do tempo, resultado este, provavelmente
decorrente do fendmeno de resposta inversa, o qual é gerado quando este
pardmetro € perturbado. Este fato confirma as conclusdes do Capitulo 1V,
onde pela observagdes dos resultados, quando este parimetro é perturbado,
ocorre o fendmeno da resposta inversa no reator em certos pontos do mesmo.

Portanto, estes resultados conjuntamente com os obtidos nas
simulagdes dindmicas mostram que este parAmetro ndo é o mais indicado para
se utilizar como variavel manipulada num sistema de controle.

Temperatura de Refrigeraciio, Tr

J4 o pardmetro Tr se comporta de maneira uniforme para todos pontos
estudados, além de ser o parametro com o maior efeito sobre o reator,
possibilitando a sua utilizagiio como varidvel manipulada num sistema de
controle apesar das dificuldades praticas mencionadas. Também deve-se
ressaltar que os efeitos de interagdo, embora nio apresentados, tiveram
valores préximos em certos casos aos efeitos primérios dos pardmetros Tfo,
GM e R, mas sempre inferiores aos da temperatura do fluido refrigerante, Tr .
O qual apresentou sempre os efeitos de maiores intensidades.

Os efeitos deste parametro podem ser observados nas Figuras V.4 a
V.6.

Velocidade de Fluxo Massico, GM

Com relagdo ao efeito da velocidade de fluxo massico, GM, sobre o
reator, este se comporta de maneira diferente para cada ponto analisado, além
de mudar de sinal em determinados pontos. Também sua intensidade nao €
muito grande, indicando pouca sensibilidade do processo frente a este
parametro.

Estes resultados sdo confirmados quando se observa o comportamento
dindmico do processo no Capitulo IV. Esta varidavel pode ser usada como
variavel manipulada em certos pontos do reator onde nio ocorra mudanca de
sinal do seu efeito primario e cuja magnitude seja suficiente para influenciar o
reator. Os resultados dos efeitos de GM podem ser observados nas Figuras
V.7aVv.eo.
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Outro fator importante na andlise deste pardmetro é que pela
observagdo dos resultados obtidos no Capitulo IV, nota-se que o reator é
pouco sensivel a GM, sendo necessarias perturbagdes de 70 3 80% no seu
valor para efetivamente influenciar o reator. Portanto, quando se definiu os
niveis dos pardmetros para se realizar o planejamento fatorial nfo foi possivel
incluir perturbagdes dessa magnitude, pois todos os pardmetros sdo
perturbados no planejamento fatorial. Desta forma, os resultados obtidos para
os efeitos de GM foram de certa forma mascarados quanto a intensidade. Por
isso, para se ter uma boa idéia da sua influéneia ha necessidade de analisar
também os resultados obtidos no Capitulo IV.

Razao de Alimentacéio de Ar/Etanol, R

O comportamento do efeito de R sobre o reator, Figuras V.10 a V.12,
apresentou um comportamento com troca de sinal em alguns pontos e um alto
efeito no segundo ponto de colocagéo. Pela andlise da magnitude deste
ultimo, ele foi o que apresentou maior valor depois dos efeitos de Tr,
indicando através deste método que este pardmetro conjuntamente com Tr
seriam os mais indicados para varidveis manipuladas numa malha de controle
multivariavel.

No entanto, devido a magnitude do efeito neste ponto ser maior que os
dos GM, pelos mesmos motivos mencionados, nfio foi possivel realizar altas
perturbagdes em GM quando na realiza¢do dos ensaios, levando a conclusdo
pela observagdo dos resultados que o pardmetro R € mais influente para
perturbar o reator do que GM.

QOutro fato € que este pardmetro tem forte influéncia no reator sé num
sentido, isto €, o parametro R sé influéncia o sistema quando é diminuido.
Quando o mesmo é aumentado tem pouca influéncia no reator. Portanto, o R
pode ser usado como varidvel manipulada somente para aumentar a
temperatura no segundo ponto de colocagio, fato este observado somente
pelas simulagdes dindmicas e mascarados pelo planejamento fatorial, pois os
dados fornecidos pelo planejamento fatorial ndo possibilitam saber se uma
variavel influencia somente num sentido um sistema. Esta dificuldade &
provavelmente devida as nfo-linearidades e complexidades do
comportamento dindmico do reator estudado.

Quando se efetuou o estudo de sensibilidade em malha aberta o
pardmetro GM se comportou melhor que R no sentido de influenciar o reator,
levando a um conclusio conflitante com o método do planejamento fatorial.
Isto aconteceu porque o planejamento fatorial foi realizado dentro de uma
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regido operacional dos pardmetros que nfo possibilitou indentificar melhor
esta caracteristica. Entéo, é sugerido compreender os resultados obtidos pelo
planejamento fatorial como provaveis tendéncias, mas sem jamais substituir
completamente a andlise de sensibilidade através da simulacdo dinimica,
onde um parametro é variado tanto positivamente como negativamente, com
diferentes magnitudes, ¢ os outros pardmetros sdo fixados.

V.3 — Conclusies

O método do planejamento fatorial permite compreender os efeitos dos
pardmetros de um determinado sistema, possibilitando conhecer ndo s6 os
valores dos efeitos primarios, como também os efeitos de interacdo destes
pardmetros, cfeitos secundarios. Este conhecimento ajuda na elaboragiio de
uma adequada estratégia de controle para o sistema estudado, no caso o reator
catalitico de leito fixo.

Outro fator importante deste método € que ele possibilita o
conhecimento do efeito ao longo do tempo, permitindo observar o
comportamento dindmico dos efeitos.

Finalmente, pode-se concluir que o método do planejamento fatorial
completo ¢ uma ferramenta adequada para analise dos efeitos ¢ também das
interagOes dos pardmetros operacionais de um processo quimico, mas que nio
deve ser generalizado para regides de operagdo nio estudadas.

Com relagdo aos efeitos de interagdo dos parametros operacionais do
reator, estes apresentam valores em determinadas posi¢cSes axiais do reator
superiores aos efeitos priméarios de Tfo, GM e R. Portanto, o método do
planejamento fatorial mostra que quando estes pardmetros foram utilizados
como varidveis manipuladas numa malha de controle terdo o seu efeito
reduzido ou prejudicado em determinados momentos devido a alteracdo ou
perturbacdo de algum outro parimetro operacional. Efeito este decorrente da
interagc@o destes parametros.

O unico pardmetro que tem uma maior independéncia com relagéio ao
seu comportamento ¢ a temperatura de refrigeracdo, Tr, por ter o seu efeito
principal superior em valor a todos outros efeitos primarios e de interagées.
Portanto, as conclusSes obtidas pelo método do planejamento fatorial
concordam com os resultados do Capitulo IV, em que o pardmetro mais
adequado para se utilizar como varidvel manipulada numa malha de controle
¢ a temperatura de refrigeracgéo, Tr.

Mais detalhes consultar Toledo (1997), Toledo e Maciel Filho(1997d,
1999¢).
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CAPITULO VI - CONTROLE DE REATORES DE LEITO FIXO
VL1 - Introducio

O estudo do controle de reatores quimicos de leito fixo vem sendo
desenvolvido ao longo de vérios anos em diversas universidades ¢ institui¢des
cientificas. O tema estd longe de ser esgotado por nfio se tratar de um unico,
mas de uma variedade grande de processos com particularidades distintas.

As caracteristicas das reagOes quimicas, que podem ser multiplas, em
série € em paralelo, reversiveis ou n#o, ocorrerem numa ou em virias fases,
geram ou consomem energia, o que contribui para aumentar a diversidade de
tipos de reatores de leito fixo. Outros fatores, que os distinguem, estdo
relacionados com sua geomeftria ¢ os mecanismos de transporte de massa e
energia. Para aumentar ainda mais o numero de alternativas, existem
multiplos objetivos de controle do reator, por exemplo: prioridades
econdmicas, de seguran¢a, de qualidade do produto desejado ou todos ao
mesmo tempo. Além disso, os reatores quimicos de leito fixo apresentam um
comportamento que dificulta sobremaneira seu controle. Dentre estas
particularidades, listam-se:

e indisponibilidade, na maioria dos casos da medi¢cdo em tempo real da
variavel mais importante do processo quimico: a concentragiio dos
compostos;

e resposta inversa de algumas varidveis dependentes, em relagdo as
variages de certas varidveis independentes;

e tempo morto associado a velocidade de propagacio da onda térmica ao
longo do leito;

e acoplamento ndo-linear entre os processos cinéticos ¢ energeticos;
¢ pardmetros fisico-quimicos que variam no espago e no tempo.

Para o estabelecimento da estratégia de controle de um reator quimico €
preciso definir seu objetivo operacional. Ambos estdo estritamente
relacionados. Um reator quimico opera exclusivamente para mudar a
composi¢do de uma ou mais substdncias. Normalmente a concentragio da
carga do reator nio ¢ fixa, variando dentro de uma faixa de valores provaveis.
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Deseja-se que o reator opere de forma a tornar a concentra¢do na saida
compativel com o valor especificado pela qualidade do produto a ser
fabricado. Isso pode ser conseguido, porque o reator é projetado com folgas
de dimensionamento que permitem a alteragdo dos valores das varidveis
operacionais: pressdo, temperatura, razio molar entre 0s reagentes na
alimentacdo, etc.

A tarefa do sistema de controle consiste em realizar a modificagdo
adequada de uma ou mais dessas varidveis, segundo o grau de liberdade do
processo, a fim de garantir a qualidade do produto.Nesta agdo o controlador
precisa primeiramente manter 0 processo em regime de operagio estavel. A
segunda prioridade ¢ levar o reator para um novo regime operacional sempre
que isto for desejado.

No caso deste trabalho, a prioridade do controle ndo é diretamente com
relagdo a concentragio dos produtos e sim com o controle térmico do sistema,
fazendo-se indiretamente, o controle da concentragdo do sistema, através de
medi¢Ges de temperatura. Para isto os controladores sfo avaliados no sentido
de absorver perturbacGes das cargas que alteram o perfil térmico do reator,
como também alterar o perfil de temperatura do mesmo, controle servo.

Para os estudos de controle utilizou-se o reator catalitico de leito fixo,
no qual ocorre a reacdo de oxidagfio do etanol a acetaldeido; reacdo
fortemente exotérmica e caracteristica de muitos processos industriais.
Portanto, o sistema apresenta duas grandes dificuldades que possibilitam
avaliar o desempenho de um algoritmo de controle adequadamente: a forte
liberag¢dio de calor (reagdo exotcrmica) e a natureza distribuida do sistema
(conversdo e temperatura do reator variam no espago e no tempo). Estas
caracteristicas levam a ocorréncia de gradientes de concentragdo e
temperatura ao longo do reator, o aparecimento de pontos de méxima
temperatura {(ponto quente), a ocorréncia do fendmeno da resposta inversa e
alta sensibilidade do reator frente a perturba¢es nos pardmetros operacionais
do reator. Caracteristicas estas que tornam o controle do reator um objetivo
dificil de ser alcangado e um ambiente adequado para avaliar o desempenho
de estratégias ¢ algoritmos de controle. Mais detalhes sobre o comntrole de
reatores exotérmicos e distribuidos consultar Luyben (1966), McGreavy
(1983), Maciel Filho (1989), Froment e Bischoff (1990), Windes ¢ Ray
(1992a, 1992b) e Ogunnaike e Ray (1994).

Os algoritmos de controle avaliados neste trabalho foram o classico Pl,
os preditivos de longo alcance DMC e GPC e o adaptativo preditivo STGPC.
O algoritmo classico foi escolhido devido ao seu grande emprego e por ser
esta ainda a referéncia com a qual deve ser comparado qualquer controlador.
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Devido ao fato de se utilizar controle digital, foi implementada uma versio
digital do controlador PI, o algoritmo de velocidade, Toledo (1992). O DMC
e o GPC foram escolhidos dentre os algoritmos preditivos pela sua robutez,
flexibilidade de ajuste devido & presenca de varios pardmetros e indicacGes
sugeridas na literatura, Pinto (1990), Ender (1990) e Toledo (1992). Além
destes controladores, fez-se uso também do algoritmo de controle adaptativo
preditivo STGPC, o qual provem do acoplamento do GPC e da técnica de
identificagdo “on-line” dos minimos quadrados recursivos, “RLS”, com fator
de esquecimento variavel escalar, Toledo (1992). Portanto, de posse dos
algoritmos preditivos e adaptativos os quais s@o indicados para sistemas néo-
lineares, variantes ao longo do tempo e com restrigdes operacionais nas
variaveis do processo, foi possivel fazer um estudo detalhado do sistema em
malha fechada. Ambos os algoritmos foram avaliados tanto na forma
monovariavel, SISO, como na forma multivariavel, MIMO.

Explorou-se assim um conjunto bem razodvel de algoritmos de
controle, permitindo obter uma maior compreensdo sobre a natureza e as
principais caracteristicas do sistema estudado sob malha fechada em relagéo
as caracteristicas inerentes de cada um destes controladores. Os pardmetros
dos controladores foram ajustados de forma empirica através de extensivas
simula¢gdes uma vez que ndo se tem um procedimento definitivo para a
definicio numérica destes pardmetros. Para efeito de comparagdo entre os
algoritmos, utilizou-se como critério de desempenho a integral do erro
absoluto:

IAE= _[:1 eft)|dt (V1-1)

Observa-se na Figura V1.1 um diagrama de blocos genérico de um
controlador adaptativo que permite visualizar a estrutura em malha fechada
do reator catalitico de leito fixo, possibilitando um bom entendimento da
estrutura de controle utilizada neste trabalho.

A seguir far-se-4 a apresentacio dos algoritmos de controle utilizados,
iniciando com a descrigdo do algoritmo PID classico, seguido dos algoritmos
preditivos DMC e GPC, e por dltimo, o algoritmo adaptativo preditivo,
STGPC. Os algoritmos s3o descritos sucintamente, ficando a descrigdo
detalhada nos Apéndices VIII e IX.

Mais detalhes sobre o controle em geral e aplicagdes de controladores
avancados em reatores cataliticos de leito fixo consultar as seguintes
referéncias: Bonvin et al. (1980), Iserman (1981), Desphande e Ash (1981),
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McGreavy (1983), Stephanopoulos (1984), Smith e Corripio (1985), Seborg
et al. (1986), McDermott et al. (1986), Bolzan (1986), Desphande (1989),
Seborg et al. (1989), Maciel Filho (1989), Luyben (1990), Chen ¢ Sun (1991),
Patwardhan et al. (1992), Carneiro (1992), Ogunnaike e Ray (1994), Wright e
Edgar (1994) e Doyle et al. (1996).
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Figura VL1 - Diagrama de Blocos de um Controlador Adaptativo

V1.2 - PID

Devido ao fato de se utilizar controle digital, foi implementada uma
versdo digital do algoritmo PID. A versdo utilizada foi a do algoritmo de
velocidade, na qual o confrolador sé determina a variagdio da variavel
manipulada em relagéo a ultimo valor calculado:

u(k)=u(k —1)+q, e(k)+q, e(k ~1)+q; e(k~2) (VL2)
onde:
u(k) = varidvel manipulada;

e(k) = “set point” - varidvel controlada;
Qo» 1 © Q2 = pardmetros do controlador;
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Os parametros qop, q; € 2, 0S quais foram considerados invariantes no
tempo, devem ser determinados de maneira a se obter um bom desempenho
para o sistema controlado.

Mais detalhes sobre o desenvolvimento matematico para obter a
equagdo (V1.2) encontra-se no Apéndice VIII.

V1.3 -DMC

Como ja antecipado, uma das formas de manter a qualidade do controle
num sistema € o uso de controladores robustos.

O controle preditivo com horizonte de longo alcance constitui uma
alternativa com essa caracteristica. Sfo vérias as formas apresentadas na
literatura para este tipo de algoritmo. Desse conjunto escolheu-se trabalhar
com 0 DMC (“Dynamic Matrix Control”) e o GPC (“Generalized Predictive
Control”), o qual sera discutido a seguir. O algoritmo DMC para representar o
processo usa o0 modelo de convolugéo. Objetivo da lei de controle preditivo €
dirigir as saidas futuras da planta para a trajetoria de referéncia. Para isto,
minimiza-se um critério de custo quadréitico. A lei de controle do DMC
resultante € expressa da seguinte forma, Pinto (1990):

-1
ﬁ:[q’T G'+?LI] Cj’TE (VL3)

onde:

f
E = vetor do desvio predito da saida com respeito a trajetéria desejada;

r
G = matriz dindmica do sistema;
=

A = fator de supressio de movimento;

u = vetor de acéo de controle ao longo do horizonte de controle;

Somente o primeiro elemento do vetor u serd implementado no

processo, determinando a agdo de controle corrente:

u(t) = u(t - 1) + Au(t) (VL4)
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Mais detalhes sobre o desenvolvimento matematico do DMC consultar
o Apéndice IX.

V1.4 - GPC

O GPC (“Generalized Predictive Control”) devido aos mesmos motivos
descritos para o DMC, foi também escolhido para o controle do reator. Além
do que, este algoritmo possibilita, pelo tipo de modelo interno utilizado, a
facilidade de alterar sua configuragdo para um comportamento adaptativo.
Este algoritmo usa o modelo paramétrico CARIMA ou o proposto por Souza
Jumior (1989) para a representacdo do processo, o qual considera os efeitos
estocasticos do meio.

Como dito antertormente, objetivo da lei de controle preditivo € dirigir
as saidas futuras da planta para a trajetéria de referéncia. Para isto, minimiza-
se um critério de custo quadratico. A lei de controle resultante ¢ semelhante
ao DMC e ¢ expressa da seguinte forma:

-
—

-1
E:(E'T(g'-l-li] (E’T[WHYO:I (VL5)
onde:

[
G = matriz dindmica do sistema;

4

A = fator de supressdo de movimento;

= vetor de agdo de controle ao longo do horizonte de controle;

= vetor de trajetoria de referéncia ao longo do horizonte de controle;

IE Ha =1

y°= vetor de predicdo para a varidvel controlada baseado em dados

!

conhecidos no tempo k.

Novamente, somente o primeiro elemento do vetor u serd

—~

implementado no processo, determinando com isso a agdo de controle
corrente:
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u(t)=u(t—1) + Au(t) (V1.6)

Detalhes sobre estratégias de controle, modelo interno e descri¢do do
algoritmo estio no Apéndice IX.

VL5 - STGPC

O controle auto-ajustavel é uma opgio bastante interessante quando se
trata com processos ndo-lineares ou variantes no tempo, como no caso de
processos quimicos.

Os parametros do modelo interno, que permitem representar a dindmica
do processo, podem ndo satisfazer as exigéncia necessarias para um controle
eficaz durante um periodo longo de operagdo, como o caso do controle néo
auto-ajustavel.

A extensio a4 forma auto-ajustavel tem por objetivo contornar estes
problemas apresentados pelos processos quimicos, garantindo uma boa
representacio dinimica através do seu modelo interno, e, consequentemente,

um controle efetivo. Portanto, no controle auto-ajustavel a matriz G’, serad

calculada a cada instante de amostragem.

O GPC foi estendido a forma adaptativa, STGPC, através do
acoplamento da técnica de identificacdo “on-line” dos minimos quadrados
recursivos, “RLS”, com fator de esquecimento variavel escalar, Toledo
(1992).

Mais detalhes sobre estratégias de controle, modelo interno e descri¢do
do algoritmo estio no Apéndice IX.

V1.6 - Controle Monovariavel - SISO

O controle dos estados, no caso temperatura, de um determinado ponto
axial do reator catalitico de leito fixo € dificultado pelo acoplamento dos
pontos do reator, perfis axiais, devido a caracteristica distribuida do sistema.
Portanto, quando se altera um determinado ponto do reator os demais também
sofrem influéncia. Entéio, quando pretende-se mudar os valores de operagéo,
mudanga de “set point”, de um determinado ponto, caso SISO, ou de dois
pontos, MIMO, deve-se ter em mente que nem todas as variagbes sdo
possiveis, pois ha restrigbes intrinsecas dos perfis axiais do reator. Outra
limitagdo que ocorre no sistema é que as varidveis manipuladas afetam
diferentemente cada ponto do reator ¢ possuem ganhos muito diferentes, o
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que dificulta a manipulagio das mesmas sem eventualmente levar a
instabilidade do reator ou a operagfio em condigdes ndo desejadas.

Com relagdo ao controle monovaridvel, nas figuras apresentadas no
Capitulo TV, observou-se o comportamento dindmico, inclusive o fenémeno
da resposta inversa, dos modelos bi e unidimensionais frente & perturbagoes
degrau na temperatura de alimentagéo do reator, Tfo, na temperatura do fluido
refrigerante, Tr, na velocidade de fluxo massico, GM, e na relagdo de
alimentag8o ar/etanol, R. Os efeitos da variagdo das propriedades fisicas,
coeficientes de transferéncia de calor ¢ massa, temperatura do fluido
refrigerante e press&@o no comportamento dindmico do sistema também foram
apresentados, 0s quais mostraram em certas situagOes levar a4 um
comportamento dindmico do reator em certas posi¢Bes axiais diferente de
quando se considera os termos citados constantes. No entanto, quando se
utiliza o modelo sem a variagio dos termos anteriores, nfo ha
comprometimento para analise do desempenho dos algoritmos de controle,
além de reduzir o tempo computacional para a solugio do sistema em malha
fechada.

Pode-se também concluir do Capitulo IV que os modelos reduzidos
tiveram uma boa concordiancia com o modelo bidimensional, além de reduzir
de maneira significativa o tempo computacional exigido para a sua solugio.
Portanto, fez-se os estudos de controle apresentados neste capitulo,
utilizando-se 0 modelo bidimensional de Toledo e Maciel Filho com um
ponto de colocagéo radial interno. Além disso, considerou-se os pardmetros
do modelo constantes, sem perfil de pressdo ao longo do reator e temperatura
do fluido refrigerante, Tr, como pardmetro operacional. O motivo da
consideragdo da temperatura do fluido refrigerante constante se deve ao fato
dos reatores cataliticos de leito fixo industriais operarem com vazdes muito
altas do mesmo, 0 que provoca pequena variagdo desta temperatura ao longo
do reator. Desta forma foi possivel realizar a andlise de desempenho dos
algoritmos de controle de maneira confiavel e¢ répida, sendo no entanto
necessario ressaltar que para implementagdes em processos existentes, 0 uso
de modelos com as variagdes nas propriedades fisicas € recomendado.

As varidveis manipuladas escolhidas foram a temperatura de
refrigeracdo, Tr, a velocidade de fluxo massico, GM, e a relagdo de
alimentagciio ar/etanol, R. A temperatura de refrigeragdo apresenta um
comportamento uniforme ao longo do reator para perturbagdes degrau
positivas e negativas de diferentes intensidades. Isto é, com o aumento de Tr
as temperaturas na dire¢do axial do reator aumentam.
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Com relagdo a GM, o comportamento ¢ diferente, pois conforme a
posicdo axial do reator, a temperatura varia de maneira diferente frente a
variagGes degrau nesta variavel operacional, podendo inclusive num mesmo
ponto do reator, conforme a intensidade da perturbagfio, se comportar de
maneira diferente, 0 que evidencia limitagdes ¢ cuidados quanto ao uso de
GM como variavel manipulada. Além disso, conforme o ponto axial do reator,
ha a possibilidade de ocorréncia de resposta inversa quando perturbagdes sio
impostas. E a relagéio de alimentacéio ar/etanol, R, se mostra influente somente
quando € reduzida. Portanto, todas estas caracteristicas do sistema
proporcionam um excelente ambiente para avaliagio do desempenho de
qualquer controlador.

As Figuras V1.2 & VL5, a seguir, apresentam o problema do controle
supervisério utilizando como variavel manipulada a temperatura do fluido
refrigerante, Tr , as Figuras V1.6 ¢ VL7 o mesmo problema utilizando a
velocidade de fluxo massico como varidval manipulada, GM, e as Figuras
V1.8 ¢ V1.9 a relagdio de alimentacdo ar/etanol, R, como variavel manipulada.
Todas as figuras mostram a superioridade dos controladores preditivos e
adaptativo preditivo frente ao controlador classico. Com relagdo aos
controladores avancados hd uma superioridade dos controladores GPC ¢
STGPC frente ao controlador DMC. Uma hipdtese provéavel seja devido a
diferenca de modelo interno utilizada pelo mesmos. O GPC e o STGPC
utilizam um modelo interno paramétrico, enquanto o DMC utiliza um modelo
de convolugdo, levando a uma maior imprecisdo do processo devido ao
modelo interno utilizado.

No entanto, 0 DMC apresentou uma variagdo da varidvel manipulada
mais suave em relagio aos controladores GPC e STGPC. Deve-se também
considerar que os controladores avangados utilizaram pardmetros de ajuste
semelhantes a fim de proporcionar uma base de comparagio, entretanto,
pardmetros que proporcionam maior velocidade na resposta do DMC e
variagdes mais brandas nas varidveis manipuladas para o GPC ¢ STGPC
podem também eventualmente ser encontrados.

O problema do controle regulatério € apresentado nas Figuras V1.10 a
V1.13 utilizando como variavel manipulada Tr, nas Figuras VI.14 ¢ VIL.15
utilizando a velocidade de fluxo massico, GM, e nas Figuras VI.16 ¢ VI.17
com R. Novamente a superioridade dos controladores preditivos e preditivo
adaptativo fica evidenciada, principalmente do GPC ¢ STGPC.

Finalmente, com relagdio a perturbagio degrau e adigdio de um ruido
estocastico em Tfo, Figuras VI.18 e VL19, e ao problema da desativagédo
catalitica, Figuras VI.20 4 V1.22, as mesmas conclusdes sdo observadas.
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Estudos da desativagéio do catalisador de Fe-Mo, Maciel Filho et al.
(1990), indicam a redug8o das taxas de reagio. Para numericamente ter-se o
efeito da desativagio do catalisador multiplicou-se a taxa de reaco por uma
constante. Quando a constante ¢ ignal a 1 ndo ha desativagdo, e quando é 0.7
a desativagdo ¢ 30%. Portanto, é uma representagdo de uma fungio do tipo
degrau, o que n#o representa a realidade de uma desativagdo catalitica usual,
porém estd de acordo com os resultados experimentais obtidos por Maciel
Filho (1985). Foi possivel entdo avaliar a capacidade dos algoritmos de
controle em tentar restaurar a conversdo no final do reator da maneira mais
drastica.

A estratégia de controle para superar o problema da desativagio
catalitica adotada no caso monovariavel, foi aumentar a temperatura no
segundo ponto de colocagio axial com a finalidade de aumentar a conversdo
no final do reator. Esta estratégia se mostrou satisfatéria, pois pela observagio
da Figura VI1.20 verifica-se a restaura¢iio do valor da conversio no final do
reator ao valor inicial desejado para uma taxa de reagfo 50% da inicial.

Outra questdo que merece esclarecimento € com relagdio as restricOes
impostas as varidveis manipuladas. Elas foram colocadas fora do algoritmo de
controle, portanto, sdo restricbes operacionais. Isto €, foi estabelecido um
limite superior e inferior no qual terd seu valor atualizado se a variavel
manipulada calculada pelo controlador ultrapassar estes limites.

Esta restricio nfio € um procedimento matematico rigoroso, que leve ao
valor Otimo da varidvel manipulada num determinado momento, mas em
certas situagdes se apresentou satisfatoéria. No entanto, este tipo de restrigéo
pode levar a saturagfo do valor da varidvel manipulada num determinado
limite ocasionando a ocorréncia de “off set” na variavel controlada do reator.
Por outro lado, € um procedimento que confere uma seguranga adicional a
agdo do controle em plantas operadas por computador, inclusive podendo-se
adequar as restrigdes de equipes de seguranga. A saturagfio do controlador ¢
um fendmeno fisico e sempre vai ocorrer.

Estratégias mais sofisticadas utilizando algoritmos de otimizagéo com
restricdio sfio encontradas na literatura, mas estes algoritmos eventualmente
também podem levar a problemas de oscilagdes ¢ saturagdo do valor das
varidveis nas restricBes impostas ao controlador. Portanto, para uma anélise
segura deve-se sempre implementar uma determinada estratégia e algoritmo
de controle no sistema a ser estudado para se ter certeza do desempenho
destas técnicas. Para mais detalhes destes algoritmos consultar: Morshedi et
al. (1985), Pinto (1990), Kwong (1992), Souza (1993), Odlack (1994), Corréa
(1995), Ehirim (1995), Odlack (1996), Rodrigues (1996b).
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Também deve ser comentado que quando se utiliza GM como variavel
manipulada, € possivel reduzir a temperatura no segundo ponto de colocagéo
¢ aumentar a temperatura no terceiro ponto de forma eficiente ¢ segura. Ja a
variavel manipulada R é boa somente para aumentar a temperatura no
segundo ponfo de colocagdo. Portanto, estes parametros s6 devem ser
utilizados como variaveis manipuladas em pontos do reator em que eles
conseguem influenciar os perfis axiais de temperatura. Tal comportamento
limita em muito a utilizagdo destes pardmetros para uma situagéo genérica de
controle.

Portanto, devido as caracteristicas do sistema e das potencialidades dos
controladores utilizados, se mostra necessario a utilizacdo de controladores
avangados para o controle de reatores cataliticos de leito fixo para se obter um
bom desempenho do mesmo frente as possiveis perturbagSes ¢ mudangas
operacionais desejadas. As figuras do controle monovariavel do reator (V1.2 &
V1.22) referentes as varidveis controladas e manipuladas de um especifico
caso de estudo foram colocadas uma na seqiiéncia da outra, além de um texto
para cada figura, para facilitar a relagdo entre as figuras e, portanto, a
compreensdo dos resultados. Detalhes sobre os valores dos pardmetros de
operagio ¢ projeto do reator utilizados consultar o Apéndice III.

Controle Supervisdrio Monovariavel no
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Figura V1.2 Controle Supervisério do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.4 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.6 Controle Supervisério do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.8 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VI.10 Controle Regulatério do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.14 Controle Regulatério do Reator Catalitico de Leito Fixo
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V1.7 — Controle Multivariivel - MIMO

As figuras apresentadas a seguir se referem a casos especificos do
controle multivaridvel supervisdrio e regulatério do reator. Cada caso do
controle do reator é apresentado por 4 figuras. As duas primeiras se referem
as variaveis controladas e as duas seguintes as varidveis manipuladas. Cada
figura contém as seguintes informagGes: tipo de controle, o “set point”, a
variavel manipulada, o ponto do reator controlado e os algoritmos de controle
utilizados.

A seguir € apresentado um esquema para ajudar na identificaciio das
figuras com os casos de controle estudados.

Variavel Controlada Vartdvel Manipulada
Segundo Ponto de Colocagdo Axial GM
Terceiro Ponto de Colocagio Axial Tr

Controle Supervisorio
Figuras V1.23 a V1.26
Figuras VI.27 a VI.30
Controle Regulatorio
Figuras V.31 a V134
Figuras VI.35 a VL.38 (+Ruido Estocastico)

Tabela VI.1 - 12 Caso de Estudo de Controle Multivariavel

Variavel Controlada Variavel Manipulada
Segundo Ponto de Colocagio Axial Tr
Terceiro Ponto de Colocagfio Axial GM
Controle Supervisério
Figuras V1.45 a V148
Figuras V1.49 a VI.52
Controle Regulatério
Figuras VI.53 a VI.56
Figuras V1.57 a VL.60 (+Ruido Estocéstico)

Tabela V1.2 - 22 Caso de Estudo de Controle Multivariavel
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Varidvel Controlada Variavel Manipulada
Primeiro Ponto de Colocacio Axial GM
Segundo Ponto de Colocagio Axial Tr

Controle Supervisorio
Figuras V1.61 a V1.64
Figuras VI.65 a VI1.69 (+Desativacdo da Taxa de Reag2o)

Tabeta VL.3 - 32 Caso de Estudo de Controle Multivariavel

No caso multivariavel as variaveis manipuladas escolhidas foram Tr e
GM. R nio foi utilizado por que sé influéncia de maneira significativa o
reator num vnico ponto axial e sentido, isto é, s6 permite aumentar a
temperatura neste ponto do reator quando este € diminuido. Na situagio
inversa quase ndo afeta o comportamento do reator, com conclusdes
semelhantes ao do caso monovariavel.

Com relagéio a varidvel GM, esta influéncia o reator para diminuir a
temperatura no segundo ponto de colocagfio axial ¢ aumentd-la no terceiro
ponto de colocagio. E importante ressaltar que esta variavel apresenta ganho
muito baixo, como ji comentado anteriormente, o que a torna uma variavel
manipulada nio ideal para o controle do reator dentro das condigGes
estudadas. Esta varidvel foi a tnica opgio disponivel dos parametros
operacionais do reator além da temperatura de refrigeracdo, Tr, para a
implementag@o da matha multivariavel.

Ja a temperatura do fluido refrigerante, Tr, influéncia significamente
todos os pontos do reator, tem um ganho alto e proporciona respostas
dinimicas das temperaturas axiais de primeira ordem. Trata-se portanto de um
parametro adequado para ser utilizado como varidvel manipulada, embora
seja necessario um projeto mecanico adequado que possibilite mudancas
rapidas no valor de Tr. Consideragio neste ponto também deve ser dada para
o proprio projeto do fluido refrigerante como sugerido por McGreavy ¢
Maciel Filho, 1988.

Com relacio ao controle multivaridvel, observou-se para a situagdo
especifica (modelo do reator e condigdes de operagdo/projeto) que a
utilizagdo de duas malhas SISO se comportaram melhor do que uma maiha
MIMO. Esta situagio é representada nas Figuras VI.39 a VI.44. As demais
figuras foram geradas s6 utilizando duas malhas SISO.

No entanto, quando utilizou-se um modelo unidimensional para
representar o reator, a malha MIMO se comportou bem. Para mais detalhes da
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modelagem e controle deste modelo unidimensional consultar: Toledo e
Maciel Filho (1996d, 1997a, 1997b, 1997¢, 1997d, 1998b) e Toledo (1997).
Neste caso, do modelo unidimensional, o ganho de GM era maior do que o do
modelo aqui estudado, ¢ GM influenciava bem o segundo e terceiro pontos de
colocagfio axial, tanto para aumentar como para abaixar a temperatura do
reator. Portanto, todos estes fatores conjuntamente com as dificuldades e erros
associados com a identificagdo do modelo interno podem ser proviveis causas
do melhor desempenho das duas malhas SISO, e mostram a importincia dos
trabalhos de simulag@o na discrimina¢do de modelos ¢ estratégias de controle.
Outra questio que deve ser comentada (embora tenha sido obtida apds a
realizagfio deste trabalho) é que o controle multivaridvel, MIMO, apresentou
bons resultados superando as dificuldades comentadas anteriormente e
apresentadas a seguir. O artificio utilizado foi a inicializagdo dos pariametros
do modelo interno por valores préximos dos pardmetros das malhas
monovaridveis. No entanto, as conclusdes gerais sobre as dificuldades
enfrentadas e o desempenho dos controladores permaneceram as mesmas das
apresentadas neste topico. Mais detalhes consultar Toledo € Maciel Filho
{1999c¢).

O casos de controle estudados mostram um bom desempenho dos
controladores avangados, principalmente o GPC e STGPC, conclusdes
semelhantes ao do caso monovaridvel. Também pode-se observar que o 3°
caso de estudo foi o que proporcionou piores resultados. Isto pode ser
explicado pelo fato de que o pardmetro GM quando reduzido no seu valor de
operagio até cerca de 50% aumenta a temperatura do reator. Para
porcentagens de reducfio superiores, a temperatura do reator abaixa. Esta
caracteristica dindmica do primeiro ponto de colocagdo axial nfio & prevista
pelo modelo interno do controlador e pela propria relagdo wvariavel
controlada/manipulada, o que pode gerar instabilidade no controle do reator.

Portanto, observando as figuras a seguir, conclui-se que no caso
multivaridvel é melhor controlar o segundo e terceiro pontos de colocagéo
axial do reator, variando conforme a situagfio a configuragio varidvel
controlada/manipulada para se obter o melhor desempenho do controlador,
utilizando a favor do controlador as caracteristicas dinAmicas do reator.

Outras questdes importantes observadas sdo as variagSes das variaveis
manipuladas. A variavel manipulada Tr nio apresentou grandes variagdes, no
entanto, houve mudangas bruscas provocadas pelos controladores,
principalmente pelo GPC ¢ STGPC. Esta condigdo pode ser proibitiva na
prética, necessitando-se utilizar pardmetros mais conservativos para estes
controladores. Por ter um ganho baixo, GM sofre forte variagdes em relagéo
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ao seu valor operacional padréio, chegando inclusive a saturar o seu valor nos
limites operacionais. Nem todas as situagGes de controle estudadas obtiveram
sucesso; as vezes quando o valor de GM atinge o limite estabelecido, a
varidvel fica saturada e o controle impossibilitado. Portanto, algoritmos de
controle incorporando restri¢des operacionais na sua formulagiio matematica
devem ser implementados e ter o seu desempenho no controle do reator
catalitico de leito fixo cuidadosamente avaliados antes de serem propostos
como solugdes definitivas.

Todas estas questGes, principalmente em se tratando de reatores de leito
fixo sfio esperadas. Estes problemas sdo decorrentes das ndo-linearidades ¢ a
natureza distribuida do sistema, reagdes altamente exotérmicas, grande
acoplamento entre as variaveis manipuladas e controladas, limita¢Ges fisicas e
do comportamento das varidveis manipuladas, etc.

Detalhes dos parimetros de operagdo e projeto do reator utilizados
consultar 0 Apéndice III, e sobre o controle do reator estudado consultar as
seguintes referéncias: Toledo (1997), Toledo ¢ Maciel Filho(1996d, 1997a,
1997b, 1997¢, 1997d, 1998a, 1998b, 1998d, 1999a, 1999¢)
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Figura VI.23 Controle Supervisério do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.24 Controle Supervisério do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.27 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.29 Variavel Manipulada do Controle Supervisorio do
Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VI.30 Variavel Manipulada do Controle Supervisorio do
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Figura VI.31 Controle Regulatério do Reator Catalitico de Leito Fixo



Capituio VI — Controle de Reatores de Lejto Fixo 167

—8—5TGPC
—0—GPC

4400 | —i—DMC
s —&—Pl
4395 ———-Malha Aberta

439,0

438.5

— GControle Regulatério Multivarkivel no
b~ [ ‘Terceiro Ponto de Colocagao Ortogonal Axial
;:’ 4380 |-
L Perturbagdo Degrauv de 4% em Tfo
4375 |-
Sot Point = 438.95 K
437.0 - Varlivel Manlpulada = Tr
4365 | : 1 2 1 L 1 N 1 N j
o 0.2 04 (111 08 1,0

tempo (h)
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Figura VI.33 Varidavel Manipulada do Controle Regulatério do
Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VI.39 Controle Supervisdrio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.40 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VI.41 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VI1.43 Controle Regulatdrio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.44 Controle Regulatério do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.45 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.46 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.47 Varidvel Manipulada do Controle Supervisério do
Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VI1.49 Controle Supervisério/Regulatério do

Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.51 Varidvel Manipulada do Controle Supervisério/Regulatorio do
Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VL.52 Varidvel Manipulada do Controle Supervisério/Regulatério do
Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.53 Controle Regulatério do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.55 Varidavel Manipulada do Controle Regulatorio do

Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VI.61 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura VI.62 Controle Supervisdrio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.63 Varidvel Manipulada do Controle Supervisério do
Reator Catalitico de Leito Fixo
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Figura V1.67 Controle Supervisorio do Reator Catalitico de Leito Fixo
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V1.8 - Conclusdes

Através do uso destes algoritmos de controle, GPC, STGPC, DMC e PI,
tanto na forma monovaridvel como na multivariavel foi possivel um melhor
entendimento do processo em malha fechada, além de possibilitar um
direcionamento do mais adequado tipo de controlador para o processo em
questdo. No caso o adaptativo preditivo.

Portanto, devido as caracteristicas do sistema e das potencialidades dos
controladores utilizados, mostra-se necessario a utilizacdo de controladores
avangados, por exemplo o STGPC e o GPC, para o controle de reatores
cataliticos de leito fixo, sem o qual o controle do sistema pode ficar
comprometido.

Dentro das condi¢Ges de controle estudadas, a estratégia mais segura,
rapida e genérica € o controle monovariavel do segundo ponto de colocagio
axial do reator utilizando a temperatura do fluido refrigerante, Tr, como
variavel manipulada. A utilizagdo deste ponto ¢ devido ao fato desta ser a
posigdo axial de maior sensibilidade do reator, o qual melhor permite
influenciar o perfil axial de temperatura do reator e, portanto, indiretamente a
conversdo do reator.

Finalizando, € importante no caso de utilizar GM como variavel
manipulada, usar pardmetros do controlador bem conservativos e, se possivel,
algoritmos de controle com restrigSes operacionais dentro da sua formulacgéo
matematica.
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CAPITULO VII - CONCLUSOES E SUGESTOES

Os modelos pseudo-homogéneos estudados neste trabalho mostraram-
se capazes de reproduzir qualitativamente as principais caracteristicas do
comportamento dindmico dos reatores cataliticos de leito fixo encontrados na
literatura e na prética, permitindo a sua utilizag8o para estudos de controle de
processos. Os modelos que melhor representaram as caracteristicas dindmicas
do reator foram os bidimensionais e os modelos reduzidos gerados pela
aplicacfio das técnicas de colocagdo ortogonal com um ponto radial interno
(bidimensional) e de Finlayson (unidimensional).

Observou-se também que o comportamento dindmico do reator,
principalmente devido a ocorréncia da resposta inversa, depende ndio somente
da razdo (pC,)/(pCp)s na sua formulagdo, mas também das variagSes das
propriedades fisicas, coeficientes de transferéncia, pressdo € temperatura de
refrigeracao.

A limitagio do uso destes modelos se mostra quando houver
necessidade de alta precisdo quantitativa do comportamento dinamico do
reator, o que poderd ser obtido através de modelos heterogéneos detalthados.
No entanto, estes modelos ndo sfo adequados para aplicagdes em controle e
otimizagéo em tempo real.

Portanto, o desenvolvimento dos modelos bidimendsionais, ¢ 2
apresentacdo dos procedimentos matematicos e geragdo de modelos reduzidos
relacionados com as técnicas de redugéo foram uma das grandes contribuigdes
deste trabalho.

Com relagdo ao desempenho dos controladores avaliados, observou-se
pelos resultados apresentados anteriormente a superioridade dos
controladores preditivos ¢ o adaptativo, principalmente GPC e STGPC,
confirmando as sugestdes da literatura. O algoritmo GPC na sua forma
preditiva ou adaptativa se mostrou efetivo para o controle de reatores
cataliticos de leito fixo, viabilizando implementagbes mais elaboradas com
esse algoritmo. A estratégia de controle mais confidvel ¢ de aplicagdo
genérica é o controle monovariavel, SISO, com a temperatura do fluido
refrigerante, Tr, como a varidvel manipulada. Esta estratégia foi a que
apresentou methor desempenho devido as dificuldades observadas quando a
velocidade de fluxo méssico, GM, e a relagio de alimentagdo ar/etanol, R, sio
utilizadas como varidveis manipuladas, tanto no caso monovariavel, SISO,
como no multivariavel, MIMO.,

O conhecimento apresentado em relagdo ao controle do reator catalitico
de leito fixo (dificuldades, solugdo e propostas para superar estas dificuldades
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e avaliacdo do desempenho destes algoritmos de controle) foi a outra grande
contribuicdo deste trabalho. Conhecimento este fundamental para propor
novas estratégias de controle e aprimorar a modelagem dinamica do reator.

Para trabalhos futuros, sugere-se ampliar os estudos do comportamento
dindmico ¢ estacionario do reator para outros valores de parimetros de
operagdo € projeto, para o caso multitubular, e também procurar sofisticar os
modelos incluindo variagdes mais realistas de certos parametros e varidveis
através de correlagGes e equagbes ndo estudadas, possibilitando com isto uma
compreensdo mais ampla do processo para fins académicos e industriais.
Também o© uso de modelos hibridos (deterministico/rede neural), os quais
exigem menor tempo computacional para a solugdo numérica, podem ser
representagOes matematicas adequadas para uso em tempo real.

Por final, sugere-se também a implementag@o do algoritmo de controle
GPC acoplado a um algoritmo de otimizagio com restri¢Ses, por exemplo o
SQP, buscando uma alternativa de controle que contorne algumas das
limitagdes de controle encontradas. Também, propdem-se estudos de outras
estratégias e algoritmos de controle baseados nos principios dos controladores
auto-ajustaveis (Self-Tuning Regulators — STR).
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APENDICE 1

Taxa de Reaciio para a Oxidacgiao Catalitica do Etanol a Acetaldeido
sobre o Catalisador de Fe-Mo

A reagdo global para a oxidagdo do etanol a acetaldeido sobre
catalisador de Fe-Mo é: -

1

Utiliza-se o ar como fonte de oxigénio, considerando-se a seguinte
composigao:

Oxigénio (0;) — 21%
Nitrogénio (N;) = 79%
A conversdo com relagdo ao etanol (reagente limitante) €:

X = Ngro —DET AL2)
BET,0 (AL

Os fluxos molares dos componentes da reagdo em um ponto do reator
onde a conversdo de etanol € X, sdo calculados por:

FN2 = 0.79 FAR,O (AI 3)
B Fero

Foy =0.21Fsp0 — X (AL4)

Fyoo =Fero X (ALS)

Fgr =Fgro —Ferp X
(AL6)
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Fac =Fgr0 X
(AL7)
Portanto:
5 F,
Zl:Fi =Fgr,o + Fag o + —= X (ALS8)
Definindo-se
Far0
R= 2
FET,O (AL9)
Obtem-se:
iF R+0.5X
. =1+R+0.
=1 (AL.10)
Utilizando as relagdes:
B
1 S'E (AI.11)
P=y; P
(AL12)
Obtem-se:
_ 0.79RP
N2 R 41405X (AI.13)
P - (0.21R-0.5X)P
02 = TR ¥1+05X (AL14)

XP
Pyop =
H29 TR +1+05X (AL15)
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_ (1-X)P
ET"R+1+05X (AL16)
_ XP
ACT R +1+0.5X (AL17)

Com relagio aos pardmetros cingticos da lei de Arrhenius da equacgdo
(II1.1), fatores de frequéncia e energias de ativagéo, estes sdo apresentados na
Tabela Al.1 a seguir conforme os ajustes obtidos por Domingues (1992).

Parametros A; Ea;
K; (NI/min.g,.atm) 1.702x10’ - 8734
K, (NI/min.g.atm) 1.061x10° - 11641

K; (atm™) 6.099x10” - 5080
K4 (NI/min.ge,.atm) 1.796x10" - 12567

Tabela AL.1 Pardmetros Cinéticos da Taxa de Reagdo
com Catalisador de Fe-Mo.

K; = A, exp(Ea;/T), T=[K] (AL18)

Mais detalhes consultar: Maciel Filho (1985), Domingues (1992),
Tresmondi (1995), Azeredo (1996) e Toledo (1997).
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APENDICE II
Taxa de Reacfio para a Oxidacgio Catalitica do Etanol a Acetaldeido
sobre o Catalisador de Cobre Oxidado

As duas reagBes para a oxidagio do etanol sobre catalisador de cobre
oxidado s#o:

1
CH;CH,O0H + 0, ~ CH;CHO + H;0 (ALL1)

CH,CH,OH +30, —2CO, +3H,0 (AIL2)

Utiliza-se o ar como fonte de oxigénio, supondo-se a seguinte
composicéo:

Oxigénio (Oy) = 21%
Nitrogénio (N;) = 79%
A conversio global com relacio ao etanol (reagente limitante) é:

Rpr,0 —DET
X——

All3
BEgt.0 ( )

Os fluxos molares dos componentes da reagdo em um ponto do reator
onde a conversdo do etanol a acetaldeido é X; e a conversédo do etanol a gas
carbdnico ¢ X, sdo calculados por:

FNZ = 0.79 FAR,O (AII 4)

X
F02 = 0.2 1 FAR,U - FET!U (“'i'l_ + X_‘Z) (A]I.S)

Fazo =Fer 0 X; +3X,)
(ATL.6)
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Fer =Fgr o —Fgro (X +X3)

(AILT)
Fac =Ferp X
(AIL8)
Feoz =2 Fgrp X,
(AIL9)
Portanto:
2 Fero X,
;Fi =Fero + Fago +—= (5 +X2) (AIL10)
Definindo-se:
Far,0
R =%
Fero (AII.11)
Obtem-se:
5
7 :
Fazendo uso da expresséo do rendimento global, @, Moura (1984):
_%
e=3 (ATL13)
onde:
= L [1- KS’Kl-l-X]
¢=———<I1-%) (1-X) (AIL14)
K; .
X|1-22
&)

¢ utilizando as relacdes:
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X=X, +X, (ATL15)
— Fi
Vi SF (AIL16)
P.=y, P (AIL17)
Obtem-se:
____O0T9RP
N TR H1+X-05X® (AIL18)

_(021IR-3X+25XD)P

P, =

02 R+1+X-05X® (AIL19)
b __BX-2X®)P

HIO " R +1+X-05XD (AIL20)
b - 1-X)P

El " R4+1+4X-05XD (AIL21)
b _ X QP

AC T R 41+X-05X®D (AIL22)
b 2X(1-®)P

CO2 T R41+X-05X® (AI1.23)

Com relagdo aos pardmetros cinéticos da lei de Arrhenius da equagéo
(I11.7), fatores de frequéncia e energias de ativagéo, estes sdo apresentados na
Tabela AIL1 a seguir conforme os ajustes obtidos por Moura (1984).
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! Pardmetros A; Ea;
K; (kmol de etanol/m".h.atm) 8.727x10" - 37361
K, (kmol de etanol/m*.h.atm) 4.537x10° - 15692
K; (atm™) 2.740 3762
K, (kmol de etanol/m° h.atm 2.504x10° -7140
K5 (kmol de etanol/m*.h.atm) 1.221x10% - 37361
Tabela AII.1 Pardmetros Cin€ticos da Taxa de Reagéo
com Catalisador de Cobre Oxidado
K;=A, exp(Ea;/RT), T=[K] (AIL24)

Mais detalhes consultar Moura (1984).
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Modelos do Reator utilizando a Taxa de Reacio
com Catalisador de Cobre Oxidado

Modelo Psendo-Homogéneo Classico utilizando Ry,

As equacdes adimensionalisadas do modelo do reator catalitico de leito
fixo utilizando a equacio da taxa de reagéio Ry, sdo:

Balango de Massa:

%_Def}__g{raxl} G &%,  PMpp®,
ot RArdrl o | p,L oz pe (AIL25)

X, _hlﬁ[raxz}_ G X, , PMpy(1-®)
& R2rax| o | pll & Py w2 (AIL26)
Balango de Energia:

Ut 10[1] O O, pp i) Oy,
& pCRITer| o] pLdz  pColie R+

(AIL27)
pp(—AHg,) (- D) Ry,
ngpwa (R + 1)
Balango da Variagio da Quantidade de Movimento:
2

@:-i @.}. G L f (AII.28)
ot ng 0z Pg Dp Pref B¢
Equagéo da Continuidade:
0
g(pgvf )=0 (AIL.29)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:
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oTx _—ug Ty + hy,
at L 62 pRCPR

(T(,z,t) - Tx)

com as seguintes condi¢des de contorno:

r=0 aXl =6X2 =ar=0 (simetria)
o o o
r=1 %: a;{r-? =0, %_Bm (Tg ~T(Lz1t)  paratodo z

z=0 X, =X,=0, T=i, p= Po , TR=T—r°paratodor
Tret Pref ref

Modelo baseado em Jutan et al. (1977) utilizando Ry,

(AIL30)

(AIL31)

(AIL32)

(AIL.33)

As equagdes do reator catalitico de leito fixo utilizando a equagfio da

taxa de reaciio Ry, s@o:

Balango de Massa:

0X; Dy 1g[raxl]_ G 5X1+PMpB(I)RW2

ot _gth ror| or | epfl Oz &Ps

X, Dy 1a[ra§ﬂ_ G ax2+P1v1.:>ﬂ(1—<1a)RWz

ot _gR ror epsL Oz €P¢

Balango de Energia:

O _ e 1a[r } chfaT Pp(cAHR )P Ryy
A CRZtarl ] Col 2 CaTe R+D)

pp(—AHp,)1—D) Ry

CmTref (R+1)

onde: Cy, =€ (pr Cor) + paCps

(AIL34)

(AIL35)

(AIL36)
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Balango da Variagio da Quantidade de Movimento:

»__cle, oL
ot ng oz Pg Dp Pref B¢

Equacéo da Continuidade:
0

—(psVe)=0

oz

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

Mp =80Tk, Bw (1501
o6 L o prCer

com as seguintes condigdes de contorno:

t=0 X Ky T, (simetria)
or o or
=1 B % g (T ~T0,20)

Modelo de Toledo e Maciel Filho utilizando Ry,

Balango de Massa:

X, Dgld [raxl}_ G; 2%, , (1-e)PMp,®
&t RFArd| o | pel Oz €p¢

para todo z

para todo r

RWZ

0X, Dgld {raxz]_ G; X, N (1-e)PMp, (1 - @)

& | pl oz €ps

ot _thrar

Ry

(AIL37)

(AI1.38)

(AIL39)

(AIL40)

(AIL41)

(ATL42)

(AIL43)

(AllL44)
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Balango de Energia:

r-.__

IL _ et 1£[ ar]_SGiCpf_qr_+(1-8)Ps(—AHm)(D Rwa .

& CRPral &l CuL & CaTer  R+])
(-8)p,(-AHR, )1 -P) Ry,
CaTer ®R+1)

onde: C,=¢ (pf Cpf) + (1 - 8) (ps Cps)

Balango da Variagfio da Quantidade de Movimento:

®__Gip, G'L
ot ng 0z Pg Dp Pref 8¢

Equagéio da Continuidade:
0

Z(psV;)=0

5 (Pf f)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

oy  —ug Iy h,,
= + I,z t)-"1
ot L &z pRCpR( ( )= Tr)

com a seguintes condi¢des de contorno:

X, _ 90X, _or

-0 -
TV T T o

0 (simetria)

X, X, oT
Sl =2 0, == =By (T —T(L2,t ara todo z
3 > : in (Tr —T(1,2,1)) p

r=1

T
z=0 X;=X%,=0, T=Tf°, p=p—°, Tgr === paratodor
Tret Pres Tres

(AIL45)

(AT1.46)

(AIL47)

(AIL48)

(ATL49)

(AIL50)

(AIL51)
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onde, X ¢ a conversdo do etanol a acetaldeido e X, é a conversdo do etanol a
gés carbonico, AHg; e AHy, sdo as entalpias de reagfo molar para as reagdes
do etanol a acetaldeido e gas carbdnico respectivamente, (kcal/kmol), Ry é a
taxa de reag@o de oxidagio de etanol a acetaldeido sobre catalisador de cobre
oxidado expresso nas unidades de (kmol de etanol/m>.h), Moura (1984), e as
demais varidveis e pardmetros sfio os mesmas ja apresentadas anteriormente.

Simulac¢io Estacionaria ¢ Dindmica

Nas figuras apresentadas a seguir estéo representadas o comportamento
estacionario (Figuras AIL1 & AIL6) e o dinmico (Figuras AIL.7 a AIL.11) dos
modelos descritos anteriormente utilizando a taxa de reagio de Moura, Ryp,.

Pela observagio das Figuras de AIl.l 3 AIL6 (regime estaciondrio)
apresentadas a seguir este sistema apresenta uma conversdo inferior a taxa de
reagdo de Maciel Filho (1985), mais no geral as mesmas conclusdes obtidas
no Capitulo III para a taxa de reagdo de Maciel Filho (1985) sdo validas para
esta situacéo.

Com relagéo as simulagdes dindmicas pode-se observar pelas Figuras de
All.7 a AIL.11, comportamentos semelhante aos do Capitulo IV quando se
utiliza a taxa de reagdo de Maciel Filho (1985). No entanto, deve-se ressaltar
que houve necessidade de se utilizar o método da colocagfio ortogonal em
elementos finitos com o integrador DASSL com a restri¢do de nfo permitir
valores negativos para as varidveis dependentes neste caso, pois utilizando
colocagdo dupla com o integrador LSODAR o sistema apresentou oscilagGes,
com inclusive valores negativos, Figura AIL.10. Estes problemas relacionados
com a implementagfo do método de colocagdo ortogonal sdo apresentados no
Capitulo III e Apéndice V.

Mais detalhes sobre este sistema e sobre os valores de projeto e
operagdo do reator catalitico de leito fixo consultar Moura (1984) ¢ o
Apéndice I11.
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APENDICE III

Propriedades Fisicas, Coeficientes de Transferéncia, Parametros
Operacionais ¢ de Projeto do Reator Catalitico de Leito Fixo

E muito comum na literatura ndo considerar a variagdo das propriedades
fisicas e coeficientes de transferéncia ao longo do comprimento do reator. No
entanto, ndo considerar esta varia¢do pode levar a diferencas significantes nas
predigdes, McGreavy e Maciel Filho (1988), Maciel Filho (1989).

As fontes de dados e correlagbes para o calculo dos coeficientes de
transferéncia, propriedades das substincias puras, de mistura, dos
catalisadores ¢ do fluido refrigerante foram Moura (1984), Maciel Fitho
(1985), Froment e Bischoff (1990), Reid, Prausnitz e Poling (1987),
Domingues (1992), Tresmondi (1995) ¢ Azeredo (1996).

Propriedade Radial Média para uma determinada Posi¢iio Axial

Para uma grandeza qualquer, por exemplo T, definida e continua numa
superficie S, pode-se fazer um célculo da temperatura média, T4, em S pela
integragdo, Domingues (1992):

(AIIL.1)

1 ¢S
Toet =g j'o Tds

Para uma supetficie circular ¢ T = T(r), ou scja, a grandeza T € s6
func¢do do raio, tém-se:
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S=nR,* Secgdo Transversal (AIIL.2)
dS=2nrdr Elemento de Arca (AIIL3)
1 Rt
Tpeg = ——— T2wrdr
med ‘nth -[0 nr (AIII4)
Usando uma variavel adimensional para o raio, x = r , resulta:
t
1 ¢
Tows = 7 [ T2 xRYAERY) (ATILS)
ou finalmente
1 2
Tmea = IO Td(x") (AIIL6)

Na aplicagdo do método da colocagdo ortogonal trabalhou-se com o
sistema de equagdes diferenciais adimensionalizadas, e empregou-se uma
variavel radial adimensionalizada quadratica, definida por:

u=x"=— (AIILT)
com isso, o calculo da grandeza média T4 fica:

1
Tinea = IOT du (AIIL8)

A qual pode ser determinada utilizando os programas de quadratura
apresentados por Villadsen e Michelsen (1978).

Portanto, qualquer variavel radial média para uma determinada posigéo
axial do reator catalitico de leito fixo pode ser calculado por:
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1
[Imea = | [1u (AIILY)
onde [ ] representa uma varidvel qualquer.

Peso Molecuiar da Mistura

O peso molecular da mistura € dado por:
n
PMy = ) Yimadia PM; (AIIL10)
i=1
onde:

PM, = peso molecular radial médio do gas, kg/kmol,
PM; = peso molecular da substancia i, kg/kmol;
Vmédiai = fragdo molar radial média da substancia i.

Viscosidade da Mistura

Para o cédlculo da viscosidade de mistura utilizou-se o método
interpolativo de Wilke:

_ . Yi M
ug_-z“ ATIL11
lleYj(bij (ATIL11)
j=1

2

1/2
1+(ﬁ} (M, PM, J/4
WM

172
{8[1-!- P ]]
PM;

u; ) PM, (AIIL.13)
¢ji= ij P_l PV

J

(ATIL12)

¢ij =
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i; =f(T) (AIIL.14)
onde:

I = viscosidade dindmica do gas reagente, kg/(m.h);
u; = viscosidade dindmica da substéncia i, kg/(m.h);
PM; = peso molecular da substincia i, kg/kmol;

y; = fragdo molar da substéncia 1.

Condutividade Térmica da Mistura

Para o célculo da condutividade térmica de mistura utilizou-se do

método interplolativo de Wassiljewa, parecido na forma com o método de
Wilke:

n
Ay = Vi
n
9y, A, (AHLL15)
=1
/2 2
1+ [—] (M, PM; 4
Hj
_ AIll.16
Ag= 172 ( )
{8 [1 + M ]]
PM j
Aj = Ay (ﬁ] M, (AIIL17)
ki )\ PM;
A; = £(T) (AIIL18)
onde:

Ag = viscosidade dindmica do gas reagente, kg/(m.h);
A; = viscosidade dinimica da substéncia i, kg/(m.h);
PM; = peso molecular da substancia i, kg/kmol;
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y; = fracfio molar da substincia i.

Calor Especifico da Mistura

O calor especifico molar da mistura é dado por:

n
Cpg = ¥: Cp; (ATIL19)
i=1
Cp; =1(T) (ATIL20)
onde:

Cp,, = calor especifico molar do gés, keal/(kmol.K);
Cp; = calor especifico molar da substancia i, kcal/(kmol.K);
y; = fracdo molar da substéncia i.

Entalpia de Rea¢éo

A entalpia de reag#o padréio € dada por:

n
AHR?‘%‘l K< Z v; AHlformacdo; (AIlL.21)

i=l

A correcio de AHy com a temperatura € feita através dos calores
especificos molares, de acordo com:

(AIIL.22)

5 T
298.15K
AHy = AHg v, _[298 L CpidT
i=1 .

Cp; =£(T) (AIIL23)

O gas tendo sido considerado ideal, a entalpia de reagfo ¢ invariante
com a pressao.

onde:
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AHpy = entalpia de reacdo, kcal/kmol;

AHR*B K = entalpia de reagéo padrio, keal/kmol;

AHformac#o; = entalpia de formagfo da espécie i pura, kcal/kmol,
v; = coeficiente estequiomeétrico da substancia i;

Cpi = calor especifico molar da substancia i, kcal/(kmol.K ).

Densidade da Mistura

Utilizando a hipdtese de gas ideal:

m
Pmédia Vg = iotal R Tméclia = "ﬁ_ﬁﬂ R Tmédia (AHI.24)
g

Portanto:

_ My _ Prngain PM,

Pe =N T R Toem

g

(AIIL.25)

onde:

p; = massa especifica radial media do gas reagente, kg/m’;
My = massa total do gas, kg;

Ny = NUMero total de moles do gas, kmol;

PM, = peso molecular radial médio da mistura, kg/kmol;
Puedia = pressao radial média total do gas, atm;

R = constante universal dos gases, (atm.m’)/(kmol.K);
Tmeaia = temperatura radial média do gas, K;

V, = volume de gis, m’,

Difusividade Efetiva Radial

Nos processos cataliticos, ha fatores que dificultam a andlise da
transferéncia de massa em termos de difusividade efetiva. Froment e Bischoff
(1990) recomendam que o valor do nimero de Peclet massico radial, Npep,,
esteja entre 8 e 10. Fixou-se o valor 9 e usou-se a correlagdo com a relagdo de
D,/D como segue:
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D 2
NPe,,. =9.0({1+19.4 (_P-) (AIIL26)
L D
como.;
GMD,
e, =
w o D (ATIL.27)
assim:
GMD,
Defr = D 2
pg 9.0[1+19.4 [—R] (AILL.28)
Dt
onde:

D, = difusividade efetiva radial, m*/h;

p, = massa especifica radial média do gas reagente, kg/m’;
D, = didmetro da particula de catalisador, m;

D, = didmetro interno do tubo do reator, m;

GM (G, G;) = velocidade de fluxo massico do gas, kg/(m*h).

Condutividade Efetiva Radial

A transferéncia de energia no leito fixo de particulas de catalisadores
ndo € um processo trivial porque envolve muitos mecanismos além de uma
estrutura geomeétrica complexa. Portanto, é conveniente usar a condutividade
térmica efetiva, A4, que engloba todas as contribui¢des para o transporte de
energia exceto convecgdo por “plug-flow”.

Froment ¢ Bischoff (1990) propuseram o uso de duas contribuicdes,
estatica e dindmica, para o cdlculo da condutividade térmica efetiva radial da
seguinte forma:

Mot =hege™ +heg (AIIL29)
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A contribuigdo estatica resulta de mecanismos de transporte de calor por
irradiacdo e condugdo. Mecanismos estes que ocorrem na auséncia de fluxo.
O termo estatico é calculado da seguinte maneira:

l;ﬁCSt=g{}+[3Dpan+ ﬂ(l-g)

g e ) U A (AIII.30)
l + %P__P_ ls

Z.g

-3 3
o = 0.227x10 T +273.15 (AIL31)

e 1-pl 100
1+
21-¢) p
3
s =0.227x107 P [T +1207; -1 5) (AIIL.32)
-p

onde;

At Ae, As = condutividade estatica, do fluido e do s6lido, kcal/(m.h.K);
¢ = porosidade;
D, = didmetro da particula de catalisador, m;
B = coeficiente que depende da geometria da particula e da densidade do leito,
compreendido entre 0.9 ¢ 1.0;
o = coeficiente de radia¢do entre vazios, kcal/(mz.h.K);
o = coeficiente de radiagdo entre particulas, keal/(m”.h.K);
p = emisividade térmica do sélido;
2

Y=§;

¢ = depende da densidade do leito, Froment e Bischoff (1990), Domingues
(1992).

A contribui¢io dindmica surge exclusivamente do transporte no fluido €
¢ a manifestagdo de transporte energético que corresponde ao transporte de
massa por mistura descrito pela difusividade efetiva radial. Quando a analogia
entre transferéncia de massa e calor € completa, a relagdo abaixo pode ser
escrita:
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din _
Per =hg ¥ Nog Nacg (AILL33)
0.14
- D\ (AIIL34)
1+46(—P—]
Dt
GMD
Reg = . (AILL35)
Hg
Cpg 1
Nprg = f : (AIIL36)
g
onde:

A, A = condutividade dindmica e do fluido, kcal/(m.h.K);
K = viscosidade dindmica do gas reagente, kg/(m.h);

Cp, = calor especifico massico do gés, kcal/(kg.K);

D, = didmetro da particula de catalisador, m;

D, = diametro interno do tubo do reator, m;

GM (G, G;) = velocidade de fluxo massico do gas, kg/(m>.h).

Coeficiente de Conveccio na Parede Interna

Com relagio ao coeficiente de convecgiio interno fez-se uso das

correlagSes utilizadas por Domingues (1992):

Dp
Para 0,003<—2<0.03 com H=
D D

0.83

t

Ag Mg

Ny, = Cpg He

g k’g

LV A Dt — f* Dto'” (Dt GM

(AIIL37)

(AIIL.38)
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£* =0.116439 + 24.74203 H - 1452.025 H? + 24074 H> - 0.00013 H!

Para P;P- =>0.03:
t

Ny = 0.03455 Ny, +5.80664

NNup =

onde:

Qi = coeficiente de filme na parede interna, keal/( m".h.K);
Ag = condutividade do fluido, kcal/(m.h.K);

K, = viscosidade dindmica do gas reagente, kg/(m.h);

Cp; = calor especifico massico do gas, kcal/(kg.K);

D, = didmetro da particula de catalisador, m;

D, = didmetro interno do tubo do reator, m;

GM (G, G;) = velocidade de fluxo maéssico do gés, kg/(m>h).

Propriedades do Catalisador

Catalisador de Fe-Mo

Cps = 0.15 keal/kgeat. K
p, = 3857 kgceat/m®;
pe = 2314 kgeat/m’;

Catalisador de Cobre-Oxidado
Cps = 0.0924 kcal/kgeat.K

ps = 8920 kgcat/m3 :
ps = 5260 kgcat/m>;

(AIIL.40)

(AIIL.41)

(AIIL.42)
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onde:

Cps = calor especifico do catalisador, (kcal/kgeat.K)
p. = densidade do catalisador, (kgcat/m’);

ps = densidade aparente do leito, (kgcat/m®);

Parimetros Operacionais e de Projeto do Reator Catalitico de Leito Fixo

Valores utilizados nas simulagdes em malha aberta e fechada neste
trabalho.

Tfo = Tro= Tr = 427.15K 4 445.15K e de 565.15K 4 585.15K;
R=20,25 ¢ 28;

GM (G, G;) = 3000kg/m>.h & 7500kg/m’ h;

ug = 0.7 m/h 4 3.0 m/h;

po =1 atm;
D,=0.017m e 0.023m;
D, = 0.002m;
L=1me2m;

L, =0.05;

Lz = 095,

Nl =1;

NZ = 5;

s= 04.
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APENDICE IV

Demonstragio Matematica da Técnica de Redugiio
Adotada por Maciel Filho (1989)

Neste apéndice é demonstrado que utilizando o teorema da média,
equacdo (AIV.1), com uma equacdo quadratica para a temperatura do reator
em fungdo da temperatura radial média, equagio (AIV.2), chega-se a0 mesmo
nimero de Biot modificado que aplicando a técnica de redugéio de Hermiite, s6
que com maior dificuldade matematica e admitindo hipoteses fisicas para o
fenémeno de transferéncia de calor, McGreavy e Naim (1977), Maciel Filho
(1989), Stremel et al. (1997) e Toledo € Maciel Filho (1996b, 1996¢, 1997a,
1997b, 1998c).

[]m=2j;[}rdr (AIV.1)

T(r)=T,b—-br? (AIV.2)
onde Ty, é a temperatura radial média do reator.

Para iniciar a demonstragfo, utiliza-se somente a definigio da
temperatura radial média:

T, =2 I;T(r) rdr (AIV.3)

resolvendo a iniegral da equaglo (AIV.3) por partes, temos o seguinte
desenvolvimento matemético:

ledu=vu—judv (ATV.4)

2
du=rdr=>u=% (AIV.5)

v=T{) = dv= (?) dr (AIV.6)
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el o10)

J' T(t)r dr =T(r) 0 jo 2( 5| (AIV.7)
ou

: _T@=0 1 of9I@)

LT(r)rdr— . ZIO rz( % )dr (AIV.8)

Multiplicando a equagéo (AIV.8) por 2, temos que:

2 IT(r)rdr T(r=1)~ j [ar(r)] (ATV.9)

Novamente resolvendo a integral do lado direito da equagdo (AIV.9)
por partes:

Ivduzvu— Iudv

(AIV.10)
du=r2dr:>u=§ (AIV.11)
A
_IT@ dv=(52T(r) dr (AIV.12)
o* )
.[1 r? (_‘fﬂ_{)_]dr:ﬁ@ B J'lf— O°T() | 4 (AIV.13)
0 or 3 o [p 03 or?
ou
1, (8T()), 18T@)| _ &*T(r)
ko [7]*‘3“& Lk 3[ o J (ATVAD

Portanto, a equagdo (AIV.9) fica da seguinte forma:
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10T(r)
3 o

1
2 IOT(r)rdI=T(r=1)—

13 ( 3T
+ J‘O%(~ar—2(r)]dr (AIV.15)

r=1

Substituindo a equagdo (AIV.15) em (AIV.3), temos uma nova
expressdo para a temperatura radial média apds duas integragdo por partes da
seguinte forma:

T, =2 I;T(r)rdr=T(r=1)—%--qT§

03l gl

r=1

2
+ _[1 i{a T(r)Jdr (AIV.16)

A equagdio (AIV.16) tem um termo matemético, a integral do lado
esquerdo da equagfio, que precisaria ser determinado para poder expressar a
temperatura radial média em fung¢fo de valores conhecidos. Portanto, somente
utilizando o teorema da média ndo se consegue resolver o problema de forma
satisfatéria. Este impasse € resolvido utilizando conjuntamente o teorema da
média, equagdo (AIV.1), com a equagdo da temperatura do reator em fungfo
da temperatura radial média, equaggio (AIV.2).

Entio, derivando em relagdo a variavel radial a equagéo quadratica para
a temperatura do reator temos que:

) =Tyb—br? (AIV.17)
T
® = by (AIV.18)
IO - b= b=—L0TW (A1V.19)
- 2 8 |-

Substituindo a equagdo (AIV.17) na definicdo da temperatura radial
média:

ol
Ty =2 T()rdr (AIV.20)

ol 2 1 2 .
T, =2[ (T, b-br)rdr=2] Tmbrdr—ZEbr rdr=
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1 1 2h 41
2T, b -2b{ r’dr= T _spll
o _[ordr 2 Ior dr=2T_b 2, 2b4 . (ATV.21)
Logo:
T,=T,b- b
m— m 7 (AIV.22)
Igualando as equagdes (AIV.17) e (AIV.22):
b 2
TmeTm-i-E:T(I‘)'FbI' (AIV23)
ou
T, =T(t) +br? _b
m=T1()+br > (AIV.24)
Utilizando a equagéio (AIV.24) parar=1:
b b
Tm—-T(r—I)—b—E—E (AIV.25)

Substituindo a equagiio (AIV.19) na (AIV.25), temos a expressio
matematica para a temperatura radial média na forma desejada:

T, -Te=l)=-—~0

V.26
4. or (Al )

=]

Portanto, ha necessidade de manipulagfo matematica e suposigdo fisica
do fendmeno para resolver o problema de transferéncia de calor apresentado.

Agora retornando a equacio (AIV.15) apenas para determinar o valor
da integral, temos que:

!
T =T(r=1)—%ara£r)

03| ord

r=1

3 2
+ J' : 5—(—3 T(r)Jdr (AIV.27)
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Entio:
rf_ d*T(r) dr=(T -T(r-—l))+1ar(r)
03| a2 m = 3o o (AIV.28)
Substituindo a equagéo (AIV.26) em (AIV.28), temos que:
ri o*T(r) dr:_lar(r) +13T(r) _1a1(r) (AIV.29)
03| a2 4 O fm1 3 Or [y 12 Or | '
Portanto, a equacgio (AIV.27) fica da seguinte forma:
1 0T(x) 1 IT(r)
T, =Tt=1)-—=| +——>+"
m=T{=1) 3 .12 ol (AIV.30)
ou
1 6T (r)
T,=Te=1)—=
m=T(=1) 4 o | (AIV.31)

Entfo, a equagdo (AIV.31) é uma nova maneira de se escrever uma
expressio matematica para a temperatura radial média, onde estd embutido
nesta deduciio a suposicio de um perfil quadratico para a temperatura radial
meédia do reator.

Seguindo com o desenvolvimento matematico, defini-se um nimero de
Biot da parede global como:

_By(T=D-Tg)

B; 32
ihm (T, - Tg) (AIV.32)
Isolando Tx em termos de Tp, € Binm:
By Im —Bp T =1)
Tr = (AIV.33)

By, - By,
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Utilizando a condi¢éio de contorno para a temperatura na parede do
reator catalitico de leito fixo:

oT(r)
or

=—By (T=1)-Tg) (AIV.34)

r=1

Substituindo a equacéo (AIV.33) na (AIV.34):

aT(r) — 7. -1\ — ElhanL-BlhT(r=1)

o =Bw [T(r ), [ y—. H (AIV.35)
ou
oT (1‘) - Bihm Bih r =1 — X
- e (Tr=1)-T,, ) (AIV.36)

Substituindo a equagio (AIV.31) na (AIV.36), temos uma nova
expressao de Ty, da seguinte forma:

T, =T(r =1)~i[BEihﬂ_l—§ﬂ;(T(r=l)—Tm )} (AIV.37)
B,

Da equacdo (AIV.37) temos que:

(AIV.38)
Como:

T, #T@x=1)#0 (AIV.39)
Logo:

4B;, —4By, —ByBipm =0 (AIV.40)
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Ent3o:

_ 4By
By, +4

Bibm

(AIV.41)

onde o nimero de Biot da parede global, By, dado pela equagédo anterior, € o
mesmo numero de Biot modificado gerado pela técnica de redugdo de

Hermite.

Portanto, este desenvolvimento matematico demonstra a facilidade da
técnica de Hermite em relagdo a utilizada neste apéndice, Maciel Filho (1989).

Também € possivel chegar ao mesmo numero de Biot, equagio
(AIV 41), sem necessitar definir um nimero de Biot global da parede, Biym,
equagdo (AIV.32), simplesmente utilizando as equagtes (AIV.31) e (AIV.34).
Portanto, combinando estas equagdes, tem-se o seguinte desenvolvimento

matematico:

Tm=T(r:1)—%§T£2|| )

oT(r)
or

=~ By (T(r=D-Tg)

r=1

Substituindo (AIV.42) em (AIV.43):

oT(r)
or

=—B; (T, + % oI

r=1 r=1

~Tg)

Portanto:

oT(r)
or

By,
=2 (T _T
. 4+B]-h(R m)

ou

(ATV 42)

(AIV.43)

(AIV.44)

(AIV.45)
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oT(r)

=2 =Bu (T =Ty) (AIV.46)

r=1

By =k (AIV.47)
4+ By .

onde By, equacio (AIV.47), é igual ao nimero de Biot modificado gerado
pela técnica de reducdo de Hermite.
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APENDICE V
Método da Colocacio Ortogonal

A utilizagio dos Métodos dos Residuos Ponderados (MRP) resulta na
obtengdo de uma solugdo aproximada em termos de séries de funcdes
conhecidas, chamadas de fungGes-tentativa. De uma forma geral, o método
parte da expansfio em um nfimero arbitrario de termos, da solucio
desconhecida como uma combinagdo linear das fun¢Ses-tentativa, com
coeficientes a determinar. A solugo aproximada proposta € substituida na
equagfio diferencial, produzindo assim um residuo. Fazendo com que a média
ponderada deste residuo se anule no dominio de interesse, cria-se as condigfes
para a determinagdo dos coeficientes arbitrados na solugdio proposta. Ista
metodologia bésica € seguida por todos os métodos agrupados como MRP. A
diferenciacfo entre eles sera dada pelo critério de escolha da ponderacio
utilizada na determinag¢éo da média do residuo.

Esquematicamente, pode-se afirmar que a aplicagdo do MRP
compreende trés etapas fundamentais: a escolha do conjunto de fungdes-
tentativa, a opgéo por um critério de ponderacgio e finalmente, o calculo das
aproximagdes sucessivas até que seja atingida a precisdo desejada.

Os métodos mais conhecidos sdo: Método de Galerkin, Métodos dos
Subdominios, Método dos Minimos Quadrados, Métodos dos Momentos,
Método da Colocagio e o Método da Colocagio Ortogonal. Este ultimo,
desenvolvido por Villadsen e Stewart (1967) € o mais utilizado em problemas
de engenharia quimica, sendo ele uma extensdo do método clissico de
colocagdio; s6 que nfo mais utilizando pontos de colocacgéo arbitrarios e sim,
fazendo uso das raizes de polindmios ortogonais no intervalo. A colocagéo
ortogonal foi desenvolvida na perspectiva de obtengido de uma metodologia
que associasse a simplicidade de aplicagdo do método de colocagdo e a
precisdo dos resultados até entdo com o Método de Galerkin. Para efeito da
metodologia geral do MRP, o Método de Colocagdo Ortogonal sugere como
critério para determinagdo dos coeficientes, obrigar a que o residuo se anule
em pontos especificos do intervalo; o que vale dizer, raizes de um polinémio
ortogonal.

Com relagdo a wutilizacio do método da colocagdo ortogonal,
consideragdes de natureza pratica influiram decisivamente na sua preferéncia
em relagdo aos outros métodos. Entre elas, a otimizagdo da escolha dos pontos
de colocacdo leva a necessidade de menos termos de expansao se comparados
com os requeridos pelo método de colocagfio, € quando comparada com os
Meétodos de Galerkin ou dos Minimos Quadrados, requer menor esforge na



Apéndice V 246

manipulagdo de expressdes algébricas, por exemplo, a ndo necessidade de
resolugdo de integrais.

No entanto, quando € de interesse estudar algumas regibes particulares
do dominio; ou porque haja variagdes bruscas no comportamento da solugfo,
por exemplo, elevados gradientes, ou mesmo, pela maior relevancia do
fendmeno analisado. Entfio, neste caso pode acontecer de os pontos de
colocagdio ortogonal correspondentes as fungBes-tentativa utilizadas ndo
estarem localizados nestas regides, onde € maior o interesse nos resuitados.
Visando atender de forma mais eficiente a este tipo de problema, foi
desenvolvida a técnica de Colocagéio Ortogonal em Elementos Finitos, muitas
vezes chamada de Colocagfio “Spline”. Esta metodologia foi proposta
buscando combinar os pequenos erros de truncamento associados ac método
da colocagdo ortogonal, com a capacidade do método de diferencas finitas em
alocar os pontos onde forem necessirios. Portanto, em linhas gerais esta
técnica resume-se em dividir-se o dominio do problema em subdominios
menores, elementos, aplicando a colocagdo ortogonal em cada um deles. A
obtengdo de uma solugio tUnica para todo o dominio € conseguida,
assegurando-se a continuidade da fun¢do ¢ de sua primeira derivada, na
fronteira entre os elementos. Técnica esta que tem encontrado diversas
aplicagdes também na engenharia quimica.

Para mais detalhes consultar: Villadsen e Michelsen (1978, 1987),
Finlayson (1980), Almeida (1987), Rocco Jumior (1991), Biscaia Jr. (1992),
Kwong (1993), Rice € Do (1995) ¢ Pinto e Lage (1997).

ApoOs estes comentarios introdutorios, apresenta-se o desenvolvimento
matematico da aplicagdo do método da colocagédo ortogonal e do método da
colocagio ortogonal em elementos finitos para um modelo genérico de um
reator tubular seguindo o procedimento dado por Villadsen e Michelsen
(1978) para os casos de regime dindmico e estacionario. Figuras representando
cada método aplicado também sdo apresentadas com fim de facilitar a
visualizagdo da malha de pontos gerada pela discretizagéo.

Modelo Dinimico Pseudo-Homogéneo Genérico para_um Reator
Tubular:

Balango de Massa:

—=o - |t [+Bi - +"Rw (AV.1)

X 16[6}(] X
ot ‘rérl or oz

Balango de Energia:
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T 19[ aT] , oT
5 =% 5| "5 (TR g R (AV.2)

Balango da Variagiio da Quantidade de Movimento:

op _n | 0P

o P et (AV.3)
Equacio da Continuidade:

0

5, (PeVe)=0 (AV.4)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

Oy _
at

Ba 3;: +74(T(Lz,t) - Tg) (AV.5)

com as seguintes condi¢bes de contorno:

oX oT

r=0 =" s 0 (simetria) (AV.6)
oX . oT
r=1 —2=0,—-=By (To ~T(Lz1) para todo 2 (AV.7)
220 X=0, T=fo p=Po -To  paratodor
’ Tref ’ Pref R Tres (AVS)

onde o, P, vi sdo os pardmetros do modelo dindmico e as demais variaveis e
pardmetros seguem a nomenclatura ja citada no Capitulo III.

Fazendo a seguinte mudanga de variavel, para evitar problemas de
indeterminacfo no centro do reator:

yop? (AV.9)
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As equagdes ficam escritas da seguinte forma:

Balango de Massa:

)¢ 8X  0°X aX
E=4al[au+uau j]+8]'az 'lew

Balango de Energia:

gy |
“2 % P

or or  o'T oT
o l: +Uau—]+l32 +7,Rw

Balango da Varia¢#o da Quantidade de Movimento:

Equagio da Continuidade:

15,
—A{p: Ve )=0
a(pf f)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:
51‘

com as seguintes condi¢es de contorno:

u=0 &K _ar_ = finito (simetria)
du  du
oX_, T _By
=1 : = T "T]., ,t
u 6[1 Su 2 ( R ( Z ))
z=0 X=¢, T:&, p= Po , TR=Tr0
Tref

Tref Pref

(AV.10)

(AV.11)

(AV.12)

(AV.13)

(AV.14)

(AV.15)

para todo z (AV.16)

para todo u (AV.17)
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Colocagiio Ortogonal Dupla

Discretizando simultaneamente as coordenadas radial e axial do reator,
Colocagdo Ortogonal Dupla, o sistema de equagdes diferenciais parciais
(EDP) se transforma num sistema de equagéio diferenciais ordinarias (EDO).
O qual pode ser integrado para se obter os perfis das varidveis dependentes
nos pontos de colocacfo radial e axial gerados pelo método da colocagéo.
Portanto, as equagdes que descrevem o comportamento dindmico do reator
nos pontos de colocagdo ficam da seguinte forma:

Balango de Massa:
dXi . ntr 1z
_..._c.l_t.’_']._ =4 Ol Z[ARI,I( + u; BRi,k]Xk,j + B] ZAZj,k Xi,k + YIRW(Xi,jsTi,j)
k=1 k=0
(AV.18)
or
~ Y AR Xy ;
X L k=1
ofr, | ARntr,nlr (AV. 1 9)
X, =0 (AV.20)
Balango de Energia:
dT; atr 3
PR Z[ARi,k +1; BR | Ty + B 2 AZix Tip + 1Ry (X3, )
k=1 k=0
(AV.21)
or
0.5Bj Tx — ) ARpr i Ty
T. .= k=l
otr § AR o +0.5By, (AV.22)
T
Tio =Ti (AV.23)
ref
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Balange da Variagdo da Quantidade de Movimento:

dp; &
—d{'=l33 ZAZj,k Prt+7s T
k=0

(AV.24)
po=—" AV.25
Pref (AV.25)
Equacéo da Continuidade:
(PeVe); =(ps Vi), =G (AV.26)
Balanc¢o de Energia do Fluido Refrigerante:
dTRj nz
=P ;Azj,k Try, +7a(TA2,1) - Tg ) (AV.27)
r oTo
Ro ~ Tt (AV.28)
onde
1= 1,00, nr;

1=1,....,nz;

nr = mimero internos de pontos de colocagfo na diregdo radial;

ntr = nimero total de pontos, internos + parede, de colocagdo na diregio
radial;

nz = nimero internos de pontos de colocagdo na dire¢do axial;

i = indice do ponto de colocagfo na variavel radiai,

j = indice do ponto de colocagfo na variavel axial;

AR, AZ, BR e BZ = sdo as matrizes para a derivada primeira e segunda do
método da colocagdo ortogonal para direcdo radial ¢ axial respectivamente,
Villadsen € Michelsen (1978).
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Na Figura AV.1 a seguir é apresentado a malha dos pontos gerados pela
colocagdo dupla, possibilitando a visualizagio do método quando aplicado ao
reator no regime dindmico.

Colocagéo Ortogonal Dupla
Inme, = 1.0 H{Iml }_‘Im: gNTM r‘flm.NZ
T T T o
L] + 1
T e Yir Wims
. MR ] NRO '¥W %’NR.E?-
a |
g i :
g ! i
3 = :
T I Mo Wi Wiz Y Y2z
g T L 4 ?
e | | 1
s | = a
;ﬂf n| 1.0 _ 1.1 12 i’u Wiz
2 it
' !
i
ol !
1 : : : : :
Z=0 Z] Z: 23 an 7=1

Dsiténcia Axial Adimensional, z

Figura AV.1 —Malha dos Pontos Gerados pela Colocagao Ortogonal Dupla

@ - pontos internos de colocagéio;

O - pontos das condigdes de contorno radiais;
A - pontos das condigdes iniciais axiais;

y - variavel dependente qualquer.

O sistema de EDO anterior foi integrado com relagdo ao tempo
utilizando os “sotwares” LSODAR ou DASSL, para se obter o
comportamento dindmico do reator. Entretanto, zerando o termo temporal do
sistema de EDQ, tem-se um sistema de equagGes algeébricas ndo-lineares, o
qual sendo resolvido (pelo método de Newton-Raphson ou Homotopia, por
exemplo) gera o comportamento estaciondrio do reator. Este procedimento
nio é normalmente utilizado devido a dificuldade de convergéncia na solugéo
do sistema de equacles algébricas ndo-lineares. O procedimento mais
utilizado € zerar o termo temporal do modelo do reator e, entdo, discretizar a
coordenada radial e integrar as variaveis dependentes ao longo comprimento
axial do reator. Procedimento este que evita a solugéo do sistema de equagdes
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algébricas ndo-lineares. Mais detalhes s3o apresentados nos Apéndices VI e
VII.

Com relagéio ao regime estaciondrio, o modelo do reator tem a seguinte
forma:

Modelo Estacionirio Pseudo-Homogéneo Genérico para um_Reator
Tubular:

Balanco de Massa:

oX __ 19] &X R
"'é'z""" -_— (I.E:Stl ;E rE + Bestl W (AV.29)

Balango de Energia:

or

10 oT
E = aest?_ ;a l:r E:I -+ BﬂStzRW (AV 30)

Balango da Variacdo da Quantidade de Movimento:

ap

5, restf (AV.31)
Equagéo da Continuidade:

0

—(psVe)=0 AV.32)
0z

Balanco de Energia do Fluido Refrigerante:

%:Best4(r(1,z,t)—TR) (AV.33)

com as seguintes condigdes de contorno:

X_T_, (simetria) (AV.34)

r=0 —
or o
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oX oT
r=1 E:O,;;:Bih (Tg - T(,zt)) para todo z (AV.35)
T, p T,
z=0 X=0, T=-fo p=2e T =_m ara todo r
ref 4 Prer : Tref ’ (AV.36)

onde aest;, Best;, yest; sdo os pardmetros do modelo estacionario e as demais
variaveis e pardmetros seguem a nomenclatura ja citada no Capitulo III.

Fazendo a2 mesma mudanga de varidvel citada anteriormente, temos o
seguinte modelo:

Balango de Massa:

). X %X

~—=4 oest| —+u—= |+ Pest;R AV.37
pe aesl|:au u8u2:| Pest;R ( )

Balango de Energia:

ar &r  o°T

g =4 (Iestz [a +u az-} + BeStQRW (AV.S 8)

Balango da Variagdo da Quantidade de Movimento:

%= yestf (AV.39)
Equacio da Continuidade:

0

2 PeVe)=0 (AV.40)

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

% =Best,(T(Lz,t) - Tg) (AV.41)
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com a seguintes condi¢des de contorno:

u=0 ™ = % = finito (simetria) (AV.42)
oX oI By
u=1 E—_—0,-§II=T(’1‘R - T(,z,t)) para todo z (AV.43)
T, P T
z=0 X=0, T=—8. p==° T =1 para todo u
Tref P Prer R Tref (AV44)

Colocagiio Ortogonal Simples

Discretizando a coordenada radial do reator, Colocagio Ortogonal
Simples, o sistema de EDP se transforma num sistema de EDO . Integrando o
sistema obtém-se os perfis estacionarios das variaveis dependentes nos pontos
de colocagiio radial gerados pelo método da colocagdio ao logo do
comprimento axial. Portanto, o sistema de EDQO que descreve o
comportamento estacionario do reator nos pontos de colocacgfo radial fica da
seguinte forma:

Balan¢o de Massa:

dX. nir
ditl =4 aestl Z [ARi,k + ui BR‘i,k ]Xk -+ BeSt] RW (Xi’Tl) (AV.45)
k=1
nr
= ZARntr,k Xk
X = k=1
Y AR (AV.46)
X =0 (AV.47)

Balango de Energia:
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ntr

dT,
S=doesty ). [AR; ; +1u; BR;; | Ty +Best, Ry (X;,T,) (AV.48)
k=1

or
0.5By, Ty ~ ) ARy Ty

Tl:m' = k=l
AR g 1 +0.5By, (AV.49)
T Tfo
)=
T (AV.50)
Balango da Variagio da Quantidade de Movimento:
dp
5, restt (AV.51)
Po = =0 A
Dot (AV.52)
Equacio da Continuidade:
(peVe )y =(peVe); =G (AV.53)
Balango de Energia do Fluido Refrigerante:
dTg _
“d? = BeSt4 (T(ls Zat) - TR) (AV54)
T
T. =1 AV.55

onde os indices e simbolos seguem a mesma nomenclatura anterior.

Na Figura AV.2 apresenta-se a malha dos pontos gerados pela
colocagiio simples para o caso do regime estaciondrio, onde observa-se as
diferengas com o regime dindmico apresentada na Figura AV.1.
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Colocagdo Ortogonal Simples

Ware
=10 T ]
Tnr WR
. 1
=
£
L]
)
E
2
‘= Iz 2
;E 4 ———
=4
=
(%]
‘E I | 1
&
Tel
Dsitdncia Axial do Reator, Z
z-0 ZL

Figura AV.2 — Malha dos Pontos Gerados pela Colocag#o Ortogonal Simples

@ - pontos internos de colocagfio;
O - pontos das condigGes de contorno radiais;
y - variavel dependente qualquer.

Em determinadas situagoes se faz necessdrio a utilizagdo da Colocagio
Ortogonal em Elementos Finitos. Portanto, nesta situagdo quebra-se o
comprimento axial do reator num certo nimero de elementos, conforme a
necessidade, € em cada elemento aplica-se o método da Colocagao Ortogonal,
e entre os elementos respeita-se as condigbes de continuidade. Afim de
exemplificar a aplicagdo do método, no caso do regime dindmico, o
equacionamento para cada elemento fica da seguinte forma, ja com a mudanca
de variavel sugerida:

Balango de Massa:

=4q + +— + v, Rw(X;, T AV.56
at l,L[: 5 ug, 2 L, o Y RwXyp, 1) ( )
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Balango de Energia:

ar 2
L o TL]J’%’L Lty Ry (X0, Ty)

L4 9.
a au{au T L e

Balango da Variagiio da Quantidade de Movimento:

ke

Equagdo da Continuidade:

5}
5(vaf )L =0

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

oT, Byp OT
RL _ P4l jLL +9, . TLz L) - Ty )
ot L; oz

com a seguintes condigdes de cortorno:

u=0 @ =§ = finito (simetria)
dulL L
u=1 X _ ’ﬁ =B_ih-(TRL ~T(l,z,t,L)) para todo z
du |y, oulp 2
Z:O,L:l X=0, T= Tfo s, pP= Po 5 TR =—T-r9-— paratodou
Tref Pref Tref

e as condigdes de continuidade:

Xpo1=Xe, Toa=T, Tgra=Trr, Prg=pp paral=2

(AV.5T)

(AV.58)

(AV.59)

(AV.60)

(AV.61)

(AV.62)

(AV.63)

(AV.64)
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1 ax] _1ax| 1o
LL—]. 3Z L-1 LL aZ L’ LL—]. az L-1 LL al L’
_1 g _ 10 1 opp _10p
LL—1 5Z L-1 LL 6Z I. I“'L—] aZ y [ | LL az L
para L =2,.....,nel
(AV.65)
Colocagio Ortogonal em Elementos Finitos
Balango de Massa:
dX nirL Bl L
d:[b =4a; Z[AkaL UL BRIkL]Xk,_]L R I ZAZJ kL XikL +
k=1 L k=0
TLLRw X ;L. TijL)
(AV.66)
orL.
- ZARntrI,k,L Xy jL
erl,j,L = = AV 6
AR op oo L (AV.67)
Xi,O,L = 0 (AV.68)
XL =X L (AV.69)
ntz(L-1)
ZAZI k,L-1 XkjL1 |=Lp-1 [ZA‘ZI kL Xk j LJ (AV.70)
k=1 k=1
Balango de Energia:
dTi’j,L

B &
=40, kZ[ARa gL TU BRyy L]Tk,J L+ —— L, ;)AZJ kL Likr +
1

V2,  Rw(Xi ;0. 50)

dt

(AV.71)
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nrl.
0.5 Bth TR,L = ZARntrl,k,L Tk,j,L
Tntr iL = ' L=l
' AR gt ner, 1 +0-5 By
T
i,0,L = =

Tref
T =T

ntz(i-1)
ZAzlkL lTk,_]Ll '_LL I[ZAZIkLTk,_]LJ

k=1 1

Balango da Variagio da Quantidade de Movimento:

dpyr  Bip| &
»L _F3.L Z AZ;y 1 Pyl +¥3,.f
dt | o Pt

Po

Pref

PoL =

PijL =PiiL-

k=1 k=1

Equagéo da Continuidade:

(05 Ve); L = (s Ve )11=GL

Balango de Energia do Fluido Refrigerante:

ntz(L—1)
[ zAZlkL 1 Py,j,L-1 =L I[ZAZlkka,]L] :

(AV.72)

(AV.73)

(AV.74)

(AV.75)

(AV.76)

(AV.77)

(AV.78)

(AV.79)

(AV.80)
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dTRj=L Bar =
=2 N AZir Try  + Y4 (TA2 L) - Ty ) (AV.81)
dt L‘ k=0 ’ Js
Tegr =7 AV.82
Ro,L Tt (AV.82)
Trijr = Trijr (AV.83)
ntz(L-1) ntzl.
LL ZAZisksL-l TRk,j,L-l] = LL—I {Z AZi,k,L TRk,J,L] (AV.84)
k=1 k=1

onde:

L = comprimento de um determinado elemento;
1. = indice do elemento.

A Figura AV.3 apresenta a divisio do sistema em elementos e suas
respectivas malhas de pontos gerados pela colocagfio ortogonal em elementos
finitos no caso do regime dinidmico do reator catalitico de leito fixo. Estas
representagdes possibilitam facilitar a visvalizagfio da aplicagio dos distintos
métodos de colocagfo neste trabalho.

A aplicagdo do método resulta em um sistema de equagdes algébricas
lineares e diferenciais ordindrias, que devem ser resolvidas simultaneamente.
Neste trabalho fez-se uso do algoritmo de Thomas conjuntamente com o
“software” LSODAR. Também poderia se resolver este sistema somente com
o “software” DASSL.

Deve-se ressaltar que as coordenadas axiais e radiais sempre estéo
adimensionalizadas entre 0 e 1 para todo o reator ¢ também para cada
elemento quando do uso da Colocagio Ortogonal em Elementos Finitos.
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Colocagdo Ortogonal Dupla em Elementos Finitos

| 1% Elementa . 2%Elemento I i NE® Elemento I
= 10 E?mz.l.i ;ﬂ,‘wm,:.a ‘%m.nzu,l Ei,_ml,:g{m; “ﬁm,uzz,z ‘I'Fum‘li:}mm ‘l'r_wmm WNTR NTZNEME
- L - o bk I+‘
)
Tl L’Nm.l‘ﬂnm,l Viwar W, Yoz Ywaz  Wwomg L Vimow Ywae Vinsawse “,Ismmm
-i‘ ~
k:
g
E
=
<
% T 200 Waaa Yoz Yot | Yarz Wizz Yanzz & 1 Vare Yioe W Y NE
{; oo fh £
= r
o
& | o Wi Wi2g Winz1y pARENN 4FE) Yowmz, L 10E_Yrzne hd Wiy NrzeNE
'é & v 3 = d'
fad. o a
0 ZLy L, e, 1
I } t 4 H t } t { I t t t |
0 Z Z, Zun 0 Z 2y Zyze 2171 ¢ Z 2y Zyzne L1 0
ZL1=I,U

Dsitincia Axdal Adimensional, 2

Figura AV.3 — Malha dos Pontos Gerados pela Colocagdo Ortogonal Dupla
em Elementos Finitos

@ - pontos internos de colocagéo;

O - pontos de continuidade entre elementos;
[ - pontos das condi¢des de contorno radiais;
A - pontos das condig¢Bes iniciais axiais;

y - variavel dependente qualquer.
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APENDICE VI
Soluciio de Sistemas de Equagdes Algébricas Nao-Lineares

Como apresentado no Apéndice V, na solugdo do regime estacionério
do modelo de um reator catalitico de leito fixo existem duas possibilidades de
abordar o problema. A primeira consiste na aplicagdo do método da colocagio
ortogonal na variavel radial e integracdo numérica através da variavel axial em
modelos que negligenciam a dispersdo axial, METODOI. Este método &
amplamente utilizado pela sua maior facilidade de solugfio e convergéncia,
além de necessitar de menor tempo computacional. A segunda, METODQ?2, é
utilizada se o modelo apresenta ou ndo dispersdo axial, € consiste na aplicacio
da colocagéo ortogonal em ambas as varidveis radial e axial, colocagéo dupla,
conjuntamente com um método de solugdo de sistema de equagdes algébricas
ndo-lineares. O METODO2 é menos utilizado devido as dificuldades de
implementagdo e convergéncia, além de exigir maior tempo computacional
que o anterior, Toledo ¢ Maciel (1995).

Visando compreender as dificuldades de implementagio do
METODO2, aplicou-se este método num modelo pseudo-homogéneo classico
do reator catalitico de leito fixo com as seguintes consideragdes:

propriedades fisicas e coeficientes de transferéncia constantes;
perfil de velocidade “plug flow”;

temperatura de refrigeracéio constante;

reagio irreversivel de primeira ordem;

dispersdo axial ¢ desprezivel.

Portanto, tem-se o seguinte modelo para o estado estacionério ja
adimensionalizado:

Modelo Estacionario Pseudo-Homogéneo Classico de um Reator Tubular:

Balanco de Massa:

%, Dy LLO[EG], Ly,

oz th u, ror u, (AVLD)

Balanco de Energia:
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O het Lla[rar]+1 L(—AHR)KC
0z Rt pr u rorl o Tfo 8§ pfcf A (AVIZ)

com as seguintes condigdes de contorno:

o, T

r=0 = -5 =0 (simetria) (AVL3)
oC or h, Rt

r P 0, P (Tg ~T(1,z,1)) para todo z (AVI4)

z=0 C,=C,, T=10 para todor (AVL5)

onde C, € a concentragfio do reagente A, (kmol/m®), C,, é a concentracéo do
reagente A na alimentagdo, (kmol/m’), Cpe, 0 calor especifico do gés,
(kcal/kgK), D difusividade efetiva radial, (m/h), hy coeficiente de
transferéncia de calor da parede interna do reator, kcal/(m®>h.K). L
comprimento do reator, (m), r 0 comprimento radial adimensional do reator, R,
raio do reator, (m).T a temperatura adimensional do reator, Ty, temperatura de
alimentagfo, (K), T(1,z,t) temperatura adimensional da parede do reator, Tg
temperatura adimensional do fluido refrigerante, u; velocidade superficial,
(m/h), z comprimento axial adimensional do reator, A condutividade efetiva
radial, (kcal/m.h.K), AHg entalpia de reagéo molar, (kcal/kmol), p; densidade
do fluido reagente, (kg/m’) e K é a constante de Arrhenius.

A razio deste estudo, além da ja citada, esta na utilizagdo do modelo de
um reator catalitico de leito fixo para estudos de estabilidade e comportamento
dindmico. Nestes casos ¢ importante uma solucdo do estado estacionario a
mais precisa possivel.

No caso especifico do estudo do comportamento dindmico, a solugdo
consiste na aplicagdo da colocagdo ortogonal dupla nas variaveis radial e axial
com a integracdo ao longo do tempo. Portanto, as equagdes do modelo
dindmico apés a aplicagiio da colocagdo dupla exceto o termo de variagdo
temporal, sdo semelhantes as equagdes obtidas pela aplicagdo da colocagdo
dupla ao modelo estacionario do reator. Obviamente, a solugﬁo pelo
METODO2, quando se consegue convergenc1a geralmente vai zerar as
equagdes do modelo dindmico com maior precisdo do que o METODOI,
como mostram os resultados a seguir apresentados nas Tabelas AVLI e
AVI.2.
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Quando se utiliza a solugio do METODO!1 como condigfio inicial para
a solugdo do modelo dindmico, hd um tempo de oscilagdo para atingir um
novo estado estacionério, pois devido a sua menor precisio gera uma
perturbagéio no modelo dindinico inicialmente. Esta perturbagdo pode ser de
grande ou pequena magnitude. Para sistemas muito sensiveis grandes
perturba¢Ges podem levar o sistema para bem longe do estado estacionario
calculado inicialmente, mostrando a importancia de solugdes bem precisas.

Para a solugo do sistema de equagdes algébricas ndo-lineares usado
pelo METODO2, o “software” desenvolvido neste trabatho oferece a opgéo de
selecionar um dos seguintes algoritmos:

Newton Raphson;

Newton Raphson com Convergéncia Global (Numerical Recipes);
Powell Hibrido (IMSL);

Levemberg Marquart com/sem restrigdes (IMSL);

Homotopia Classica;

Homotopia Perpendicular ao Pardmetro t;

Dois Tipos de Homotopia Perpendicular ao Vetor v.

NANE WD

Outro detalhe importante do “sofiware”, € que hd a op¢lo de escolher
como chute inicial para a solugdo do METODO?2 a solugdo do METODO1 ou
um chute dado pelo usudrio.

Para uma breve descri¢do dos métodos de Newton-Raphson, Homotopia
e da fungio objetiva utilizada no método de Levemberg Marquart consultar o
Apéndice VII. ] )

Os resultados obtidos utilizando os METODO1 ¢ METODO2 estdo
representados nas figuras e tabelas a seguir. Dois conjuntos de parimetros de
operagéo distintos foram avaliados.

CONJUNTOL:

Cao = 0.3 knol/m’;

Cps = 1.0 keal/kg X;
D= 0.001 m/h;

hy = 100.0 keal/(m>.h K);
L=4.0m;

R=0.02 m;

Ts = 600.0 K;

Tr = 650.0 K/600.0 K;

u, =1.0 m/h;
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har = 0.5 keal/(m b K);
pe= 800.0 kg/m®.

CONJUNTO2:

Cao = 0.3 kmol/m>;
Cyr, = 1.0 keal/kg K;

Des= 0.001 m/h;

hy = 100.0 keal/(m* h K);
L=1.0m;

R;=0.02 m;
Ts,=630.0K;

Tr = 680.0 K/630.0 K;

U, =1.0 m/h;

Aer = 0.5 keal/(im.h.K);
pr= 800.0 kg/m”.

Utilizando o CONJUNTOL! obteve-se a Figura AVL.1, Figura AVI.2 ¢
Tabela AVI.1 € o CONJUNTO2 a Figura AVL.3, Figura AVI.4 e Tabela
AVI2.

Quando o METODO2 utilizou Newton-Raphson para a solucdo do
estado estacionario do reator com os dados de pardmetros do CONJUNTO2
ndo sec obteve convergéncia, sendo necessario utilizar métodos mais
sofisticados, como os de Homotopia e de Levemberg-Marquart.

As figuras a seguir (Figura AV1.1, Figura AV1.2, Figura AVI.3, Figura
AVI.4) mostram os perfis de temperatura radiais para algumas posi¢des axiais
adimensionais do reator e as tabelas mostram a precisio que ambos 0s
métodos zeram as equagbes do regime dindmico para uma condicdo de
operacdo especifica. As figuras mostram uma diferenca nas respostas de
ambos os métodos, a qual é melhor entendida pela observagio das Tabelas
AVI1 e AVI2. Estas tabelas mostram que para uma condi¢do de operago
especifica 0 METODQ2 apresenta um melhor desempenho em comparagio ao
METODO1, como ja mencionado. Pode-se observar facilmente pelas figuras
que os dois métodos levam a solugdes bem distintas.

Para outras condi¢des de operacdo estudadas em que ambos os métodos
convergiram, notou-se uma boa concordincia das solugdes e uma diferenca
menos marcante das apresentadas na Tabelas AVI.1 ¢ AVL2. No estudo para
outras condigdes de operagdio observa-se que o METODOI quase sempre
converge, exceto para condi¢des de operagéo drasticas, ja o METODO2 nem
sempre converge com a mesma facilidade do METODOI, havendo as vezes
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necessidade de se utilizar a solugdo do METODO1 como chute inicial para o
METODO2 alcangar a _convergéncia desejada. E com relagdo a sistemas
isotérmicos, tanto o0 METODO2 como o METODO1 convergem de forma
satisfatoria.

Umas das dificuldades de convergéncia do METODO2 é decorrente da
ndo-linearidade apresentada pela equagdio da temperatura, principalmente
devido as constantes cinéticas, e outra pela grande quantidade de equagdes e
variaveis a serem resolvidas pelo método de solugdo de equacgdes algebricas
néo-lineares, no caso apresentado havia 50 equagdes algébricas nédo-lineares e
50 variaveis, formando um sistema de dificil solugio. Este sistema foi
originado pela aplicagio da colocagéo dupla com 5 pontos de colocagéo
internos na direcfio radial e axial, o que realmente mostra a dificuldade da
utilizagdo do METODO2 para a solugéo do estado estacionirio do modelo do
reator. Portanto, ¢ mais conveniente a utilizagio do METODO1, embora sua
solucfio ocasione oscilagfes na simulagdo dindmica do reator quando ela &
usada como condicéo inicial.

—— METODO1, 2= 0.05
---- METQDOZ2,Z=0.05

635

630 -

Temperatura ( K)

625 - -~

0.0 02 0.4 06 0.8 1,0
Posi¢io Radial Adimensional

Figura AVI.1 — Solugdo do Estado Estaciondrio do Reator
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—METODO1, 2= 0,23
- - —METODOZ, Z=0.23
662 [ —e—METODO1, Z2=0.50
L T~ - = METODOZ, Z = 0.50
661 F , ~— —A—METQDO1,Z2=0.77
PSS R R - &~ METODOZ2,Z=0.77
i A . —M—METODO1, Z =095
650 | - - B- METODOZ2, Z =0.95
— 658 |-
x 657 |-
o 855 |-
a L
© 655 :
2 emsl
§  emb .. .
P B S - S -8
652 b ™.
651 | TCcemee
650 |- .
1 ] . ] i 1 M 1 " J
0.0 0,2 0.4 3.6 08 1.0

Posigdo Radial Adimensional

Figura AV1.2 — Solugfo do Estado Estacionério do Reator

880
675 I
670 -
— 6865 - ~—— METODO1t, Z =0.05
v [ ---- METODO2, Z = 0.05
~— 660 | —8—METODOA, 2 =0.23
o i - &~ METODOZ Z =023
S 6ss |
g L
CEL 650 -
O 645 |
o !
640 |-
835 |-
630 i L 3 1 L " 1 L 3 L []
0.0 0,2 04 0,6 0.8 1,0

Posigdo Radia! Adimensional

Figura AV1.3 — Solugdo do Estado Estacionério do Reator
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790 |-

780 —
770 N
760 N
750 |
20 |
730

720 |-

Temperatura ( K )

FALE S
700 -

€90

——METODM, Z = 0.50
-~ ~ METODO2, Z = 0.50
—8—METODOM, 2=0.77
- & METODO2,2=077
—a&— METODO1, Z = 0.85
- & METODO2,Z=055

Posigdo Radial Adimensional

Figura AVI.4 — Solugfio do Estado Estacionario do Reator

DERIVADA DO METODOI METODO2 !
DINAMICO B
dT5s - 1.2854e-01 1.0547e-15
dt B
dTy, - 1.1771e-01 - 1.6008¢-14
dt
dTs, - 1.6425¢-01 ~4.5519¢-14
dt
dTss -2.0503e-01 ~1.1796e-15
dt

Tabela AVI1.1- Valor das Derivadas das Fungdes do Regime Dinamico
utilizando CONJUNTO1
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DERIVADA DO METODOI METODO2
DINAMICO

dT;s 4.3189¢-01 1.4077e-4
dt B

dT45 - 2.17513'01 3,44753-5
dt

dTs, - 3.4894¢-01 5.6847¢-5
dt

dTss - 4.4519¢-01 2.1010e-5
dt

Tabela AVI1.2- Valor das Derivadas das Fungdes do Regime Dindmico
utilizando CONJUNTO2

Onde 9% , Significa a derivada da varidvel X pela variavel temporal no

ponto de colocagio interno de posigéo radial i e axial j. Os nimeros significam

X,
o valor das fungles do dinimico, . Y, calculado com as solugdes do
t

METODO1 e METODO2 respectivamente.
Mais detalhes consultar Toledo € Maciel (1995).
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APENDICE VII
Métodos de Solugao de Sistema de Equagdes Algébricas Nao-Lineares

Méeétodo de Newton-Raphson

O método de Newton-Raphson ¢ um método que permite resolver um
sistema de n equagdes ndo-lineares para n variaveis definido por:

] (X715 X105 X3seeesnerere X)) =0
f2 (XI,XZ,X3, .......... ,xn)=0
(AVIL.1)
fl‘l (XI,X2,X3, .......... ,xn)ZO
ou entdo, na forma vetorial:
f(x)=0 (AVIL.2)

O método de Newton-Raphson tem como principio a linearizagéo de f
usando a série de Taylor de primeira ordem e desprezando os termos de ordem
superior. A fungfo linearizada fi(x;), j = 1,2,...,n € dada por:

i +
B =f)+ 2= & o)
j=1 ilx
O jacobiano é definido pela equagio (AVIL4).
4

X o, (AVII4)
Lj =

OX j |k

e igualando £, (x**') = 0, tém-se a equagio (AVILS):
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n
D0 - x )= £ x5) (AVILS5)
j=1

ou

1 (AVILG)
k+ k -
Xj 1=Xj ‘Z(Jk)j,i Ifi(xk)
=

Para resolver o sistema de equagdes lineares formado pelo método de
Newton-Raphson, pode-se utilizar 0 método LU no caso da equagio (AVIL5)
ou calcular a matriz inversa do jacobiano, equacio (AVIL6).

Uma das desvantagens do método de Newton-Raphson € a necessidade
de se ter valores iniciais de x préximos & solugdo final. Uma alteragio dos
valores pode dificultar o processo de convergéncia ou mesmo, provocar a ndo
convergéncia do método. Uma abordagem alternativa para este tipo de
problema ¢ a utilizagdo dos métodos de Homotopia.

Uma outra maneira de contornar o problema dos péssimos valores
iniciais € utilizar o algoritmo de otimizagfo do *“ passo descendente” ou do
Levemberg Marquart. Embora com caracteristicas de convergéncia bem mais
lenta, este procedimento leva os valores iniciais para mais préximo dos
valores finais do que utilizando o método de Newton-Raphson.

Em termos préaticos, as dificuldades associadas ao método de Newton-
Raphson estdo relacionadas ao calculo do jacobiano, j4 que nem sempre este
pode ser feito analiticamente, tendo-se que recorrer aos métodos numéricos.
Mas, mesmo assim, o método de Newton-Raphson tem sido empregado em
varios trabalhos envolvendo sistema de equacgdes algébricas ndo-lineares.

Para mais detalhes consultar as seguintes referéncias: Carnahan et al.
(1969), Holland e Liapis (1983), Davis (1984), Stark (1984), Press et al.
(1988), Chapra e Canale (1989), Burden e Faires (1989), Silva (1992), Kwong
(1993), Cunha (1993) e Pinto e Lage (1997).

Método da Homotopia

Nos dltimos anos houve uma crescente aplicagdo do Método da
Continuacio Homotdpica na solugéio de problemas ligados a diversos ramos
da Engenharia Quimica. O sucesso deste método esta relacionado com sua
robustez ¢ a sua capacidade de localizar todas as solugbes de um sistema de
equagdes algébricas ndo-lineares.
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O conceito basico deste método € produzir uma transi¢do suave entre
um sistema simples, g(x) = 0, cuja solugfo é conhecida ou pode ser facilmente
encontrada, e o sistema de interesse, f{x) = 0, cuja solu¢fio queremos obter.
Um novo sistema, o sistema homotopico, € construido a partir de f{(x) e g(x):

h(x,t) = h[f(x), g(x), {]= 0 (AVIL7)
e

h(xg,0)=g(x4) =0 (AVILS)
h(xy,1)=f(xy) =0 (AVILY)

Aqui X representa o vetor de varidveis independentes, X, é 0 X inicial e a
solugéio de g(x) = 0, xy € a solugdo de f(x) =0 e t € o parametro (escalar)
homotdpico. Portanto:

h(x,t) =t fx)+(1- 1) gx)=0 (AVIL10)

Como o sistema homotdpico relaciona n equagdes com nt1 incognitas,
sobre condi¢es razodveis, a sua solugdo ird conter um componente
unidimensional, conhecido como caminho homotépico, ligando x4 (quando t =
) comxy(t=1).

Hixg, £)=8{xo)=0

H={xy.t)=1f{xy)=0

0 1

Figura AVII.1 — Caminho Homotépico
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A chave do método da Continuacdo Homotépica esta em determinar o
caminho homotdpico desde t = 0 (solugfio do problema simples) até t = 1
(solugiio do problema dificil, 2 qual se quer obter). Isto é feito através de
algoritmos predigdo-corre¢fio. Para a etapa de predicdo diferencia-se a
equacdo homotdpica para obter um Problema de Valor Inicial que € resolvido
por algum meétodo numérico especifico (por exemplo, 0 método de Euler); e
para a correcdo do caminho homotdpico usa-se o método de Newton-Raphson
conforme mostrado na Figura AVIIL.1.

As escolhas de g(x) mais utilizadas sdo mostradas na tabela abaixo e
definem o tipo de homotopia:

Homotopia g(x) h(x,t)

Newton f(x) — {x0) f{x) — (1 —t) f(xo)
Ponto Fixo X — Xq t f(x) = (1 = 1t) (x - Xp)

“A finne” D, f(%o) (X — Xg) t f(x) — (1 — t) Dyf(xg) (x — Xo)

Tabela AVII.1 - Fungdes g(x) mais comuns

Conforme a escolha de g(x) temos uma homotopia especifica, a qual
tem suas vantagens e desvantagens em relagdo as demais. Portanto, para cada
situacio especifica a ser estudada deve-se verificar qual a homotopia mais
apropriada.

Se x ¢ a solugéo de h(x,t) = 0, entfio X também ¢ fungdo do pardmetro t.
Entdo, ha varias maneiras de construir iterativamente o trajeto ligandot=0at
=1 ao longo da curva X = x(t). As duas principais aproximagdes podem ser
denominadas de:

¢ continuacio numérica;
e continuagio por diferenciagfo.

Ambas homotopias citadas anteriormente fazem a parametrizagio do
caminho pelo pardmetro homotdpico, mas também pode-se parametrizar o

caminho pelo comprimento do arco, as quais serfo descritas a seguir.

1 - Parametrizacio do Caminho pelo Parimetro Homotépico

Para calcular a solugfio de:
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f(x)=0 (AVIL11)

voltamos ao sistema homotdpico:

h(x,t) =t fx) + (1- t) g(x)=0 (AVIL12)
h(x, 0) = g(x¢) =0 (AVIL13)
h(xy,1)=fxy)=0 (AVIL14)
t € [0,1] (AVIL15)

No método de Continuagio Homotdpica Cldssica, o caminho
homotdpico € parametrizado pelo pardmetro t. De acordo com o teorema da
fun¢do implicita isto s6 pode ser feito quando o Dyh € nfo singular em todo o
caminho homotdpico, ou seja, ndio apresenta sinuosidades ou ramificagles, ver
Figura AVIL.1, o que restringe bastante o emprego deste método a casos de
fun¢Ges bem comportadas.

O Método da Continuaciio Numérica, Homotopia Classica

O método da continuag@o numérica, homotopia classica, € resultado de
um processo iterativo, onde o intervalo de t € [0,1] € dividido em N partes
com (ti; — t)) = 1/N parai=0,1,..N-1, t; = 0 e ty = 1. O processo tem inicio
com a especificagdo de xq para t;. Na etapa seguinte, o novo valor de t ¢
calculado por:

Etapa de Predicio
ti+1 =ti +1/N (AVH’16)
i=0,......N-1 (AVIL.17)

tb=0 e ty=1 (AVIL18)
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Entdo emprega-s¢ o método de Newton-Raphson para solucionar
h(x;,t+1) = 0, usando como estimativa inicial x,, a solugsio de h(x,,t) = 0, onde
Xy € a solugdo de g(x) = 0. Portanto:

Etapa de Correcio

oh(x, )T
Xi+1 = X_i —'l: éx ):[ h(xi,ti+1) (AVH.].g)
Xisli+]
i=0,....,N—1 (AVIL20)
Xp = chute inicial e xy = a solugdo desejada (AVIL21)

O algoritmo simplificado € apresentado a seguir.
Algoritmo 1
1 — Numero de intervalos N, t; = 0;

2 — Calculo do perfil inicial — f{(x,);
3 —Enquanto t <1 faga

Inicio
tiv1 =+ 1/N;
Calculo de h(x,t);

Calculo do jacobiano de h(x,t);
Calculo de x;4 por Newton-Raphsonon;
Fim do bloco 3
4 — Corregélo do valor de x(t = 1) por Newton-Raphson

até que |x; ., — ;| < tolerancia
5 ~Fim

Figura AVIL2 - Algoritmo Simplificado da Homotopia Classica

O Método da Continuagiio por Diferenciacio, Homotopia Perpendicular
ac Pardmetro ¢

O esfor¢o computacional da metodologia anterior € muito grande e pode
ser reduzido substancialmente convertendo a equagdo (AVIIL.12) em um
Problema de Valor Inicial de uma Equacdo Diferencial Ordindria, mantendo o
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caminho homot6pico parametrizado pelo pardmetro t, isto &, considerando x =
X(t) ¢ derivando a equagio (AVIIL.12) menbro a menbro em relagdo a t.

hix,t)=tfx)+(1-t) gx)=0 (AVIL22)
oh(x,t) dx(t)  Jh(x,t) 0
x o a - (AVIL23)

ahg;’ D_ A, (1-1) %(x) (AVIL24)

ah—g;ﬁ =f(x) - g(x) (AVIL25)
Portanto:

[ 29+ (1-9 ag(")] +[fx) - g00]=0 (AVIL26)
Resultando assim no seguinte Problema de Valor Inicial:

dx af(x) Og(x) _

e [ ~—+(1-1 } [fe0) - g (AVIL27)

A equacgdo (AVIL27) pode ser resolvida por um método numérico
especifico, como o método de Gear, ou algum Runge Kutta de ordem alta.

A curva de x = x(t) deve ser a solugio do problema de valor inicial. Esta
integracdo pode ser realizada utilizando-se qualquer técnica numeérica de
integragdo como foi dito. Se o método de Euler for utilizado para resolver a
integragfo para uma variagdo do pardmetro t, At, entéo:

dx
Kpeds =Xe + At (AVIL29)
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Apbs a etapa de integracio numeérica executada para o passo At, o vetor
Xuat pode ser corrigido para um valor mais proximo da solug#o final usando o
método de Newton-Raphson ou uma de suas variagdes.

Para valores de t, onde 0 < t < 1, a etapa de corre¢éio é executada para
uma tolerancia mil vezes maior que a tolerincia final admitida.

Para t = 1, a etapa de corregio € executada tantas vezes quanto forem
necessarias até que o erro |X;:; - X;| seja menor ou igual a tolerancia permitida.
Esta € a forma do método de predigio-corregio.

Para o caso da Homotopia de Newton:

g(x)=1(x) - f(xg) (AVIL30)

A equagdo (AVII.27) fica da seguinte forma:

dx _ [ofm)]"
== [8}(} fx,) (AVIL31)
x(0) =%, (AVIL32)

Com isto gera-se um algoritmo de predicdo-correcdio mais eficiente que
o método da Continuagio Homotdpica Classica, cujas etapas detalha-se a

seguir:

Etapa de Predicio

O sistema de equagdes diferenciais ordindrias € resolvido de t; a ty
usando um método simples, por exemplo o método de Euler, pois um
algoritmo mais sofisticado nfio compensa nesta etapa, entdo:

tk+l = tl( + At (AVII.33)
-1
dx(xkatk) =_|:af(x):| f(XO) (AVH.34)
dt 3 | |y
dx(x; .t )
Xpks1 = Xi A (AVIL33)

k=0,.....N-1 (AVIL36)
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tp=0 e ty=1 (AVIL37)
onde X;+; € o valor de X predito na interagfo (k+1).

O valor de x,x+1 ¢ melhorado aplicando uma interagdo do método de
Newton-Raphson a equagio da homotopia:

h(x,t) =t f(x) + (1 - t) g(x)=0 (AVIL38)

utilizando X441, te1 COMo estimativas iniciais, assim resolve-se o sistema:

(X p i r15tie1)
ox

-1
Xek+1 = Xpk+1 —[ ] h(Xp k415 tk+1) (AVIL39)

No caso da Homotopia de Newton:

g(x) =f(x) - f(x,) (AVIL40)
h(x,t) =t f{x) + (1 -t) g(x) = f{x) - (1 - t) fix,) (AVIL41)
Fh(x,t) _of(x)

% ox (AVIL42)
Etapa de Correciio

af(xp,kﬂ)

-1
Xek+1 = Xpk+t — |: ox ] [f(xp,k+1 st ) — (1=t ) f(xg )] (AVIL43)

Xg+1 = Xp k1 (AVILA4)

Repete-se uma nova etapa predigdo-corregéo até t = 1.

A seguir apresenta-se um resumo do algoritmo descrito anteriormente.
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Algoritmo 2

1 —Leitura de At, t, = 0;
2 — Calculo do perfil inicial - f{xp);
3 — Calculo do jacobiano — J(xq)
4 —Enquanto t < 1 faga
Inicio
Calculo de h(x,t);
Célculo do jacobiano de h(x,t);
Predigdo de x;x+; por Euler;
Corregiio de Xpx+1 por Newton-Raphson = X441,
X+l = Xok+1s
Fim do bloco 3
4 - Corregdo do valor de x(t = 1) por Newton-Raphson até que
|xi 1= xi} < tolerancia
5—-Fim

Figura AVIL3 - Algoritmo Simplificado da Homotopia
Perpendicular ao Parametro t

Nos casos onde aparecem sinuosidades, este algoritmo, como o método
da Continuagdo Homotépica Classica, falham devido a singularidade do
jacobiano e ao fato de que este algoritmo nio prevé reducdo em t de forma a
seguir o caminho homotdpico.

Para superar esta dificuldade adota-se como variavel independente do
sistema o comprimento do arco, p, que por ser sempre nio nulo nfo apresenta
pontos de singularidade.

2 - Parametrizacio do Caminho pelo Comprimento do Arco

O Método da Continuacio por Diferenciacio, Homotopia Perpendicular
ao Parametro v

Para contornar algumas das desvantagens dos métodos classicos de
continuacio as varidveis x e t sio determinadas como fungbes de p; o
comprimento do arco do caminho homotdpico, ver Figura AVII.1 para o caso
unidimensional, que € dado poz:
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n
= \/ Z (Ax;)? + (At)? (AVIL45)
i=1
E infinitesimalmente:
n
dp? = dx;® +dt? (AVIL46)

i=1

$5)¢) e

Retornando ao problema da Continuagdo Homotopica, deriva-se a
equagdo homotopica, (AVIL.22), em relacdo a p:

{(tD, fx@)+ (1 -9 Dy glx@)]} 22 +{ﬂx(p)] glx (p)]}‘“(p)
(AVILAS)

Este sistema representa n equagdes e (n+l) incognitas, os d_x(ﬂe

dp
dt(p).
dp
Considerando, adicionalmente, como (n+1)-ésima equagéio, a equacio
(AVIL.47), temos um sistema determinado. Chamemos o vetor solugdo de
(AVIL48)de V:

V; =?'—, para i=1,..,n
V e R™! 1alque pdt
Va1 ='a;

Da equagio (AVIL47) nota-se que a norma euclidiana de V é:

“V" =1 (AVIL49)
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Para determinar V utiliza-se um vetor U paralelo a V:
U= i||U|| \% (AVIL50)
Portanto, pode-se escrever a equacdo (AVII.48) da seguinte forma:

{t D, fIx(p)]+(1-1) Dy, g[x(p)] } U, +{ fIx(P)]— glx(p)] } Upsy =0
(AVILSD)

Arbitra-se uma componente de U como sendo unitaria e obtém-se as
demais resolvendo o sistema acima, equacdio (AVILS51). A componente de U
deve ser arbitrada de modo que a matriz a ser invertida seja ndo-singular. A
seguir calculamos |UJ], ¢ logo a seguir V por:

= J—"M (AVIL52)

Escolhendo o sinal (+) ou (-) de forma que o dngulo formado entre o
vetor V atual e o vetor V do passo anterior seja agudo, (g 7[/2), isto é:

vE vElsg (AVILS3

Caso k=1, adota-se Upe; = 1 € V no mesmo sentido de U (sinal
positivo), o que eqiiivale a dizer que no primeiro passo caminha-se na direcéo
de t crescente,

Este sistema pode ser resolvido de forma ligeiramente mais complexa
que o anterior, com duas etapas, por iteragéo.

Etapa de Predicao

Consiste na integracio numérica do caminho homoto6pico, a partir das
derivadas em relagio ao comprimento do arco:

x* =x T+ h= (AVIL54)
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th =k 14 hﬁ
i (AVIL55)

No caso acima esta representado o método de Euler, sendo relatado na
literatura o uso de métodos mais sofisticados, o que constitui uma
complicagdo adicional que normalmente ndo se justifica. Para que esta
integracfo seja feita deve-se conhecer V. Para tanto, parte-se do sistema linear
com (n+1) incégnitas e n equagdes:

{tD, fIx(]+ (1~ HD, glx®)] " U + {fixp)]-gx@)] " Uy, =0
(AVIL56)

¢ arbitra-se um componente de U* ( = 1), de modo que a matriz do sistema
linear resultante seja ndo-singular, calculando-se entfio as demais componentes
(isto so serd possivel se o rank de DH for igual a n, isto é, apenas uma coluna
da matriz do sistema € linearmente dependente das restantes, sendo o indice
desta coluna 0 mesmo indice da componente a ser arbitrado).

A fim de reparametrizar o sistema, isto &, escolher a componente de U
que ¢ arbitrada de modo a evitar singularidades, seleciona-se a variavel que
teve a maior taxa de variacdo no passo anterior, isto €, maior componente do
vetor V e a escolhe na iteracdo atual.

Conhecido Uk obtém-se:

(AVILS7)
€, a seguir:
Uk
vE=4 70 i=1,2,..,n+l1 (AVIL58)
e
sendo que o V¥ tem mesma dire¢dio de U* (sinal positivo) quando:
vk yElsg (AVIL59)

Entdo € dado um passo pelo método de Euler, na dire¢do do vetor
unitario, calculando-se os valores de x e t ao final desta etapa:
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.k Qk

(AVIL60)

Etapa de Correc¢io

Aqui novamente ¢ empregado o método de Newton-Raphson e, como se
estd interessado na determinac#o precisa do valor do caminho homotopico
apenas quando t = 1, s6 realiza-se uma iteragéio por passo. Caso se deseja-se
uma determinagdo precisa do caminho homotépico, efetua-se as iteragGes de
Newton-Raphson até ser atendida uma condicdo de convergéncia para cada
etapa de correco. Pode-se aplicar a corre¢éio do método de Newton-Raphson
em duas diregles distintas:

Direcio Perpendicular ao Eixo t:

Neste caso mantém-se t constante e igual a tpk , calculando x* aplicando

uma itera¢do do método de Newton-Raphson a H[x,t], com x = x pk , t= tpk .
Apos resolver este sistema obtém-se:
k k o k[ k. k
Ax" =~ [DKH(XP tp )r H(xp tp ) (AVIL61)
e
<X :ka + AxK (AVIL.62)
kot k (AVIL63)
—'p

Dire¢ao Perpendicular ao Vetor Tangente v:

Neste caso resolve-se o sistema:
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P °'p
_.____—-—-—(\:k-—)T— ————————— N = . (AVIL.64)
Assim, ap0s resolver este sistema linear, obtém-se:
x* =x % + AxK (AVIL65)
th =1 +ALF (AVIL66)

Portanto, repete-se as etapas de predigdo-corregéo até t = 1, e entdo por
ultimo, aplica-se o método de Newton-Raphson até atingir a convergéncia
desejada.

Mais detalhes sobre os métodos de Homotopia apresentados consultar
as seguintes referéneias: Kubicek e Hlavacek (1983), Kubicek e Merek
(1983), Hlavacek e Van Rompay (1985), Vickery e Taylor (1986), Kovack e
Seider (1987), Lin et al. (1987), Wayburn ¢ Seader (1987), Kuno ¢ Seader
(1988), Rion e Van Brunt (1990), Seader et al. (1990), , Lopes (1990), Freitas
(1992), Soares (1992) e Silva (1992),.

Fungfio Objetivo

A conex3o entre a minimizagfo de uma funcdo de R” para R ¢ a solugiio
de um sistema de equacBes algebricas nfio-lineares ¢ devido ao fato que um
sistema da seguinte forma:

fl (XI,XZ,X:;, .......... ,Xn)=0
fz (XI’XZ’X33 .......... s X‘ﬂ)=0

(AVIL67)
£ (K15 X595 X3pmenvrnns s Xp)=0

t8m a solugBo em x =(x;, Xy, Xp )T precisamente quando a fungdo g
definida por:
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2
1]
8(X15 Xz, m X )= D £ (X1, X erns Xy )] (AVIL68)

i=1
tém um valor minimo de zero.

Esta metodologia permite encontrar a solugdo de um sistema de
equagdes algébricas ndo-lineares utilizando um algoritmo de otimizagfio com a
fungd@o objetivo definida pela equagdio (AVIL.68). Utilizando um chute o qual
o método de Newton-Raphson nfo converge, este método pode convergir,
embora seja mais lento. O método de otimizag#o utilizado neste trabalho foi o
do Levemberg Marquart com/sem restrigdes do “software” IMSL.

Mais detalhes consultar Burden e Faires (1989) e Silva (1992).
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APENDICE VIII

Algoritmo Classico

A equagéo do controlador PID analdgico mais utilizado é:

t

ut)=K_| eft)+ 7 J‘ (t)dt + Tp d‘:l(tt) (AVIIL1)

onde:

K. = ganho proporcional;

T; = tempo integral;

Tp = tempo derivativo;

e(t) = “set point” — variavel controlada.

Para pequenos tempos de amostragem, T,, esta equagdo pode ser
transformada em uma equagéo de diferencas por discretizagfo.

A derivada é simplesmente aproximada por uma diferenca de primeira
ordem, e o termo integral é aproximado utilizando integra¢fo trapezoidal. A
equagdo (AVIL.1) toma a seguinte forma:

Ty
u(k)=Kc{e(k)+ :

[ +eld), Ze(l } ~{e(lc) - ek - 1)]} (AVIIL2)
I

A equagdo (AVIIL2) é um algoritmo ndo-recursivo, conhecido como
algoritmo de posi¢do. Entretanto, algoritmos recursivos sdo mais apropriados
para programagio em computadores ¢ caracterizam-se pelo calculo da variavel
manipulada corrente, u(k), baseada na varidvel manipulada passada, u(k-1), e
termos de corregéo.

Para derivar o algoritmo recursivo, tem-se que subtrair da equagéo
(AVIIL.2) a seguinte equacao:

ufk—1)=K {e(k )+ Ta ["'(0)“’(“ ), Ze(1J+ T lofic—1)— ek - z)]JL

I
(AVIIL3)



Apéndice VIO 287

Chega-se assim a forma recursiva, conhecida como algoritmo de
velocidade, equagéo (V1.2):

u(k)=u(k —1)+ qqelk)+ q,e(k - 1)+ q,e(k - 2) (AVIIL4)
onde;
T, T
=K |1+ 4+ 2
Qo c|: 2T, + TJ (AVIIL.5)
AVIILG
qlz—Kc[ _T_A_i__z_'b] ( b)
2T, T,
- KCTD
2= (AVIIL7)

Mais detalhes consultar: Stephanopoulos (1984), Smith e Corripio
(1985), Seborg et al. (1989), Isermann (1989), Ender (1990), Toledo (1992) ¢
Souza (1993).
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APENDICE IX
Algoritmos Preditivos e Adaptativo
AIX.1 - Estratégia de Controle

Controladores do tipo preditivo empregam um modelo matematico para
representar o processo fisico real a ser controlado.

Os parimetros do modelo podem ser considerados invariantes no
tempo, ou identificados “on-line”, no caso de uma verséo auto-ajustavel.

Estes controladores utilizam valores das saidas do processo ¢ agdes de
controle passadas em sua estratégia de controle, como apresentada na Figura
IX.1.

A seguinte estratégia de controle foi utilizada:

1-) a cada tempo de amostragem t (a partir de agora, t representa o tempo de
amostragem), sdo feitas predi¢Bes das saidas do modelo do processo ao longo
de um horizonte de tempos de amostragem. Estas predigbes sdo fungdes do
modelo interno assumido, dos vetores de agdes de controle € saidas do
processo passadas, assim como do vetor de agSes de controle futuras
potenciais;

2-) o comportamento da planta em malha fechada ¢ definido por uma
trajetoria de referéncia, sendo esta um modelo de primeira ordem, ndo
indicada na figura;

3-) o vetor de a¢des de controle futuras € calculado de modo que a diferenca
enire a saida predita do modelo ¢ a trajetéria de referéncia seja minimizada.
Alguns algoritmos como DMC e GPC, consideram a restrigiio de que, apos
um “horizonte de controle”, os incrementos na agdo de controle sdo nulos;

4-) s6 a primeira agdo de controle calculada ¢ aplicada a planta, de modo que
erros de modelagem e presenca de perturbagGes sejam considerados;

5-) o procedimento completo € repetido no tempo de amostragem seguinte e
os vetores de dados séo atualizados, levando ao computo de uma agéo de
conirole baseada nas 1ltimas medidas.
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&
— — w “set point”
Saida predita
¥y
; { } i ; + tempo
t-2 t-1 t+1 t+NU t+ N2
Agdes de controle
projetadas
u
il —— ——
Passado Futuro
Momento Presente

Figura IX.1 - Estratégia de Predigéo de Longo Alcance

AIX.2 - Modelo Interno

Os controladores preditivos utilizam-se de um modelo interno do
processo real para o computo da predigéo de longo alcance. O termo “interno”
refere-se ao fato deste modelo estar dentro da lei de controle, na formulagéc
do controlador.

Diferentes modelos sdo utilizados para este fim, sendo o mesmos
divididos em dois grupos: ndo paramétricos e paramétricos.

Seja a figura a seguir:
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u(t-1) B(q_l ) 0]

¥

Figura IX.2 - Modelo de Entrada e Saida

Admitindo-se um modelo linearizado em torno de um ponto de
operagdo, a representagdo pela equagéo de diferencas é:

A@™)y®)=B@ )ut-1 (ATX.1)
onde A(q’l) e B(q'l) sdo polindmios dados por:

Al =14a,q " Herrremmneta, @
B(qg)=q" (b, +b, q " +eeeee+ by ).

onde q ' é o operador deslocamento, q ly(t) = y(t — 1), na e nb sdo as ordens

de A(q_l) e B(q'l) , Tespectivamente, e tg € 0 tempo morto do processo.

Adotado por certos controladores preditivos, este modelo, chamado
DARMA (“Deterministic Auto-Regressive and Moving Average”), € do tipo
entrada-saida, e supde que todas as variagdes na varidvel controlada, y(t),
sejam resultado da agéo de controle, u(t).

Outro modelo interno muito utilizado pelos primeiros algoritmos
preditivos, o modelo que se baseia na resposta impulsional do processo pode
ser obtido da equagdo (AIX.1) pela relagéo:

y(t) = H(q " )u(t) (AIX.2)

H(q)=A(q@")'B@™) (AIX.3)
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Esta forma envolve um niimero infinito de termos, sendo representada
por uma convolugio discreta:

y(t) = X hyu(t-i) (AIX.4)
i=1

Assumindo que h; =0, apés um niimero N de amostras, a equagéo
(AIX.4) passa a ter uma representacio finita dada por:

N
y(t) =D hu(t-i) (AIX.5)
i=1

Os coeficientes h; podem, na pratica, serem determinados por

caminhos alternativos. Originalmente no DMC, a proposta era a de determina-
los através das ordenadas da resposta a um degrau. Parece mais correto que
sejam determinadas a partir da funcfo de transferéncia obtida via qualquer
método de identificacéo.

Os modelos apresentados até agora supdem que todas as variages da
saida do processo, y(t), sdo explicadas pela agéio de controle. As aplicagtes
praticas mostram que, mesmo com a¢des de controle constantes, a saida do
processo continua flutuando, Souza Junior (1989). Isto ocorre, ndo somente
devido as perturbacBes deterministicas, mas também a uma série de
flutuagbes estocasticas. Portanto, serdo mais realistas os modelos do tipo:

A(@™)y(®)=B(g u(t - 1)+ x(t) (AIX.6)
onde x(t) € o termo de perturbagfio estocastica.

Segundo Clarke et al. (1987a, 1987b), séo encontrados dois tipos de
perturbagdes principais: sinais randémicos, ocorrendo em tempos randomicos,
e movimento Browniano.

Em ambos os casos, 0 modelo utilizado para representagiio do termo
perturbacio & dado por:

E(t) (AIX.7)

x(t) = C(q‘l)T
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onde:

C(q_l)zl—i-cl q-I Forrrririraanane. +cnc q" ;
A=1-q"
nc = ordem do polinémio C(q'l) )

O ruido branco &(t) ¢ um sinal completamente ndo correlacionado,

considerando-o aqui como tendo distribuigio de amplitude gaussiana e, sendo
assim, totalmente descrito pela sua média e covaridncia, Souza Janior (1989).
Substituindo a equag@o (AIX.7) na equagdo (AIX.6), tem-se:

AWy =B(a -+ AIXS)

Este modelo, conhecido como CARIMA (“Controlled Auto-Regressive
Integrated Moving Average”), ¢ utilizado por Clarke et al. (1987a, 1987b), e
estéd representado na Figura ATX .4

Chamando-se o ruido filtrado de n(t):

&)
== (ATX.9)

que pode ser escrito:
n(t) =n(t-1) +&(t) (AIX.10)

Para as caracteristicas descritas de £(t), pode-se considerar n(t) como

movimento Browniano, Ender (1990).

Valendo-se da idéia de Souza Janior (1989), que propds uma alterag@o
do modelo interno, chegou-se a um algoritmo de controle com agéo integral
variavel, cujo termo perturbagéo € dado por:

c@hem| 1-a-pa” (ATX.11)
A

x(t)=
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Onde 0<B<1

No caso de B = 1, obtém-se o modelo CARIMA e, para § = 0, tem-se o
modelo CARMA, que ndo proporciona agfio integral ao algoritmo, e cuja
representaciio se encontra na Figura AIX.3.

Substituindo a equagéio (AIX.11) na equagdo (AIX.6), tem-se 0 modelo
interno utilizado no algoritmo GPC:

c@HEw| 1-a-pa |
A

(AIX.12)

A(@y(®)=B(q Hut-1)+

Observa-se que os modelos CARMA, CARIMA e o proposto pela
equagido (ATX.12) sfo modelos paramétricos e o dado pela equagiio (AIX.5) é
um modelo ndo paramétrico.
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u(t-1) B(q_l) o L5 yit) .,
Ala”)

Figura AIX.3 - Modelo CARMA
50 + o cla’) att)
Afa”)
u(t-1) B(q ') 0 DA
Ala™)

Figura AIX.4 - Modelo CARIMA
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AIX.3 - DMC

O desenvolvimento matemético do algoritmo DMC apresentado a
seguir para o caso monovariavel e multivariavel segue a metodologia descrita
por Desphande (1985) e Pinto (1990).
AIX.3.1 - DMC Monovariavel
AIX.3.1.1 - Previsio Simples

O DMC ¢ baseado na compensagdo do processo predito por um modelo

de convolugéo discreto, onde a varidvel de saida se relaciona com a variavel
de entrada ao longo do tempo. Para o instante k:

Vi = Z by (AIX.13)
i=1

Considerando-se uma representagdo finita, fazendo h; = 0 para i > N,
sendo N um ntimero finito de intervalos de amostragem. Assim para o
instante k:

N

$i= > by (AIX.14)
i=1
Pode-se escrever para o instante k + 1:

N
Yie1= Zhi Uyl (AIX.15)
i=1
Subtraindo a equacio (AIX.14) da equagdo (AIX.15):
N
Vst =¥ = Zhi-(uk+1—i - U;) (AIX.16)

i=1

Definindo:



Apéndice IX 296

Auk =Uy — uk_l (AIX.17)

A expressdo (AIX.16) se torna:

N
Yie1 =¥k + Zhi Al 1 (AIX.18)

i=1

O modelo acima deve sofrer corre¢Oes, incorporando uma estratégia de
realimentacdo. No instante anterior, o valor predito de saida ¢ comparado ao
valor medido, sendo o desvio usado para corre¢éo no instante atual:

Vo =Frs1 + (i~ i) (AIX.19)

O valor desejado para a saida no instante k + 1 € especificado na forma
de uma trajetoria, que é admitida de primeira ordem. Esta representacfio do
valor desejado é equivalente a um filtro de primeira ordem e ndo constava da

ooooo

O parémetro o determina o quéo rapido a trajetoria atinge o “set point”

yspi:

yi =a.y +{1-a). yspy 0<a21 (AIX.20)
O objetivo ¢ que se tenha:

Vi1 = Vi (AIX.21)
Substituindo as equagdes (AIX.19) e (AIX.20) em (AIX.21):

Vs + Vi — Fie =0 yx + (- ). yspy (AIX.22)

R (1 - a). €k (AIX.23)

onde:

€x = ¥SPx — Yk (AIX.24)

Utilizando o modelo de convolugdo, dado por (AIX.18), tem-se:
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N
D hidug,, ;s =(1-a)e (AIX.25)

i=l

A ag#o de controle (variavel manipulada) é determinada no instante k,
rearranjando-se a expresséo (AIX.25):

(1

N
—Q 1
Aug =uy —uy | = h )'ek -“h—-zhi AUy (AIX 26)
1

1 =2
ATX.3.1.2 - Precisio Multipla

Na segio AIX.3.1.1, a saida do processo era predita para apenas o
primeiro instante no futuro e a variavel manipulada determinada de modo que
a resposta calculada fosse igual a desejada. Nesta se¢fio, a resposta sera
predita em R instantes futuros e as a¢des de controle serdo calculadas com o
fim de minimizar as diferengas entre a resposta e a trajetéria desejada.

O modelo de convolugdo, equacio (AIX.18), pode ser estendido para R
instantes futuros:

N
Virj = Visjor + Zhi-Auk+j-i j=L,..R (AIX.27)
i=1

Analogamente a segZo anterior, o modelo € corrigido:

Yierj = Vi +(Y1+j_1 - Vk+jm ) j=1,..,R (ATX.28)
onde:
Yk =Yk (ATX.29)

Combinando as equagdes (AIX.27) e (AIX.28), chega-se a:

N
YTHJ- = YLJ—_] + Zhi°Auk+j—i J=1L.,R (AIX.30)

i=1
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Para o instante (k+1):

N N
Y =Y * Zhi-AukH—i =y + Zhi Auy g

i=] i=1 (AIX.31)
y‘;(+1 =¥k + hl .Auk + hz.Auk_l +..+ hN.Auk+1_N

Os valores Auygi, Aug.s, ..., Augy sdo conhecidos. Agrupando-se num
unico termo, tem-se:

N
S,=Y hyAug, (AIX.32)
i=2

Portanto, a equagéo (AIX.31) se torna:
Yis1 =Yk +hiAuy +§, (AIX.33)

Repetindo o procedimento para (k+2):

N
y':l:<+2 = y":l:c+1 + ZhiAuk+2_i

5 (AIX 34)
yi+2 = y‘l’{+1 +h;.Auy, +hoAuy +o +hAuy oy

Agrupando-se novamente os valores conhecidos num dnico termo:

N
Sy = z,hi Auy o (AIX.35)
i=3
Chega-se a:
Yiss =Y +hidAUg +hy Auy +8, (AIX.36)

Substituindo (ATX.33) em (AIX.36):
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yi{+2 =¥k =+ (hl + hz).Auk + hl.Auk+1 + Sl + SZ (AIX‘37)
Analogamente, para (k+3):
y(;(+3 = yk + (hl + h2 + hs).AUk + (hl -+ h2 )Allk_,_l +h1.Auk+2 + Sl + Sz + S3
(AIX.38)
onde:
N
Sy =) hiAuy,s ; (AIX.39)
i=4
Portanto, definindo genericamente os seguintes termos:
P = ZSm i=1,..,R (AIX.40)
m=]
N
Sp= O BjAug m=1,..R  (AIX.41)
i=m+1
i
a;= Y h; i=1,.,R (AIX.42)
j:
Para o instante k-+j:
(AIX.43)

c -
yk+j =yx + aj-ﬁllk + aj_l.AukH +...+a1.Auk+j_l + P_]

Escrevendo a equagio (AIX.43) na forma vetor-matriz para os R

instantes futuros, tem-se que:
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| Yial 1T | 0 -« 0 O0][] A | [yx + B ]
Yisio a, ap - 0 0O Auy Vi + P
) _| . .. . e )
YE+R~1 ag_1 ap_p - 2 0| |Aug,g., Y t+ Pro
| Yesr | L3R 3R v 22 A | Aug,pg | [y + Pr |
(AIX.44)
Sendo a trajetéria dada por:
4 sony +(-a;) (AIX.45)
Yi+j = O-Yi + 11— 05 1YSPy ‘
Na forma matricial:
Yg+1 (o x y + (l-oy) X yspy|
Yﬂ+2 ay; X yp + (1-oy) x yspg
SN : : (ATX.46)
Yg+R—1 Qp_; X ¥x * (1 —Ogrg ) X ¥Spg
| Y§+R ] L% X Y + (l-ag) x ysp]
Subtraindo a equagdo (AIX.44) da equagdo (AIX.46), tem-se:
E=-A'Au+E’ (AIX.47)

onde A' e Au, respectivamente, a matriz triangular R x R ¢ o vetor R -

—

‘dimensional dados na expressdo (AIX.44). Os demais vetores sdo definidos a
seguir:

[ ygq-i - Y§+1 ] I (l_al) X &= P1 |
Yﬁ+2 ~ Yks2 (1 - 0‘2) X - P
B= : E'= P (ATX.48)
)’gm-l ~ Yk+R-1 (1- U’R——I) X ex—Pr
| ViR " YRer | (1~ag) x e—Pg
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A definigdo de ¢, ¢ dada pela equagdo (ATX.24). E importante notar que
E’ € calculado com base nas agSes passadas de controle e representa o desvio

predito da saida com respeito a trajetéria desejada. Porém, o calculo de E'

assume que ndo ocorreréo perturbagdes no intervalo [k;(k + R)].
Se € requerido que saida predita seja igual 4 desejada, entéio:

E=0 - 0=—A'Au+F' (ATX.49)
Consequentemente:
Au=(A) E (AIX.50)

A solugio dada pela equagdo (AIX.50) ¢ Unica, sendo obtida a partir de
um sistema determinado; entretanto, € baseada na imposigfo de que a varidvel
controlada seja igual a trajetdria desejada ao longo do horizonte de controle, o
que ¢, muitas vezes, fisicamente impossivel.

A estratégia do DMC consiste em se obter um sistema indeterminado,
reduzindo arbitrariamente a dimensdo do vetor Au. Admite-se que Auy,; =0

paraj 2L, sendo L <R . O sistema (AIX.44) passa a ser:

| Ykt 17T a U 0 17 Awe | [ve+ B
Yis2 a; a3 - 0 Auy Ye + By
AR . . : NE .
Visr-1| |8R-1 @R_2 7 Ap-L Auy 1y Yk +Pra
1 Yi+R J LaR 8r-1 7" 8R-La A,y | LY+ Pr|
(AIX.51)

A equagio (AIX.47) pode ser escrita como:

E=—AAu+FE’ (AIX.52)
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onde A € chamada Matriz Dindmica de dimensdo R x L e Au o vetor de

-~ —~

acbes de controle, que aparecem na expressdo (AIX.51). Nota-se que a matriz
A & formada pelas primeiras L colunas de A .

~

O sistema, que nfo apresenta uma tinica solugfio, deve ser resolvido
segundo um critério de otimizagdo. Segundo a estratégia original, a “melhor
solugdo” ¢é obtida por minimos quadrados, minimizando o indice de
performance quadratico:

JAu]=E'E (AIX.53)

cuja solugdo €:
Au=(ATA)TATE (AIX.54)

Sdo determinadas as agdes de controle no intervalo [k;k+L-1], porém
somente Auy serd implementada. No instante k + 1 4 equagio (AIX.54) €
utilizada novamente.

A equagio (AIX.54) fornece a solugiio para o problema de otimizagédo
sem restricdes. A lei de controle pode resultar em movimentos bruscos na
variavel manipulada. Define-se um indice de desempenho modificado que
incorpore restrigbes de supresséo, penalizando os movimentos da variavel
manipulada da seguinte forma:

I[Au]=ET QE+ Au' RAu (AIX.55)

onde Q e R sdo matrizes positivas semi-definidas e diagonais. Nota-se que
-4

-3

Q permite introduzir penalidades nos erros preditos.

=

A lei de controle resultante da fungdo objetivo definida em (AIX.55) é
dada por:

Au=(ATQA+R)ATQFE (AIX.56)
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AIX.3.2 - DMC Multivariavel

O desenvolvimento apresentado anteriormente limitou-se ao caso
monovariavel, onde uma saida controlada requer uma entrada manipulada.
Tal situagéo, porém, néo & tipica de muitos processos quimicos, onde duas ou
mais saidas sfo controladas por duas ou mais entradas. Além disso, todas as

entradas influem em todas as saidas, resultando em processos com miiltiplas
interacdes.

ATX.3.2.1 - Previsdo Simples

A representacéio em modelo de convolugfo para o caso multivariavel €:

N N N
Yik = Zhl,l.iul,k*i + Zhu,i“z,k-i--- + Zhl,m,ium,k—i

i=i i=1 i=1

N N N
Yok = th,l,iul,k-—i + th,z,iuz,k—i'" + th,m,ium,k-i

i=1 i=1 i=1

N N N
Yok = th,l,iul,k—i + th,z,iuz,k-—i et th,m,ium,k—i (AIX.57)
i=1 i=1 i=1
Em notagio matricial:
N
Yk = ZHi U (AIX.58)

i=1 = -~

Analogamente a equagdo (AIX.18):

N
Y1 =Fic+ ZHi Auy (AIX.59)

O valor corrigido é:
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Yie1 = 5’k+1+(Yk" S’k] (AIX.60)
A trajetoria desejada é dada por:
Vit =ayg+(1- g')rk (AIX.61)
Impondo:
Yie1 = Yﬁ.,.] (AIX.62)
Chega-se a:
Vet Y~ Vi = oyt (I-o)x (ATX.63)
Vi~ Y = (- o) ey (AIX.64)
onde:
ek = rk_ yk (AIX.GS)
Utilizando a equago (AIX.59) em (AIX.64), tem-se:
N
D Hi Aug ;= (I-a)eg (AIX.66)
i=1 ¥ - ~
Finalmente:
N
Auy =u—uy_ =H, —1[(1“ o) g~ ZHi Auy i (AIX.67)

i=2 ®
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AYX.3.2.2 - Previsdo Miiltipla
Para sistemas multivariaveis com previsio de R intervalos futuros, o

desenvolvimento ¢ equivalente ao da segdo (AIX.3.1.2). A expressdo
(AIX.27) € no caso multivariavel:

N
Viesj =FVkejurt D HiAug, iy j=l.,R (ATX.68)

~ i=1 =

Corrigindo o valor com base no valor atual:

yﬁ""j = S}k+j + (Y£+j—1 - g’k+j—1) _] =1..R (AIX69)
onde:
Y = Yx

Substituindo a equagdo (AIX.69) na equagio (AIX.68), tem-se o
modelo corrigido:

N
Yiaj = Yiajort D Hi Ay, i=L.sR (AIX.70)

S B

Repetindo o procedimento apresentado nas equagbes [(AIX.31)-
(AIX 43)], chega-se a forma multivaridvel da equagio (AIX.44):

Via | (A 0 - 0 0o7[ aw, ] [ LB ]
Yk+2 1:2 A - 000 Auﬂ1'<+1 Yk 4 P
Visro1 | |Ar-1 Ar—z 0 Ap 0 [ [Augp o | Yk +Pra
}’1{;1{ ATR Aé-l {2 Ap| [Augra | | Ve T Pr

(:AIX.’II)
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onde:
i
P=)S, i=1,..,R (AIX.72)
-~ =
(AIX.73)
Z H;, Auk+m - m=1,..,R
i=m+1 *
A ZH i=1,.,R (AIX.74)
_1 &
A trajetoria é:
Yie; =0 Vit (I- 0 yspy
~ = ~ ® & =~ (ATX.75)
Para os R instantes futuros:
- s 1 . |
Y+l o X yx *+ (I al) b yspk
Yi+2 a; x yx + (- az) R YSPy
- (AIX.76)

d
Yk+r

Yﬂﬂ{-l Ogr-y X ¥x + (I"‘IR 1) X YSPk

g X ¥y + (I 0‘1{) X YSPk

Subtraindo a equagdo (AIX.71) da equagdo (AIX.76), chega-se ao

sistema.

E=-A'Au+E’

(AIX.77)
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A defini¢do de E e E’' € absolutamente andloga a da expressfo
(AIX.48) e Ae Au aparecem em (AIX.71). Aplica-se a estratégia DMC de

modo equivalente, valendo todas as conclusdes apresentadas para sistemas
monovarigveis, Para mais detalhes sobre a descri¢gio e bibliografia sobre o
algoritmo, consultar as seguintes referéncias: Desphande (1985), Morshedi et
al. (1985), Pinto (1990), Kwong (1992), Odlack (1994), Corréa (1995),
Ehirim (1995), Odlack (1996) , Rodrigues (1996a), Rodrigues (1996b),
Dechechi (1996), Vasconcelos (1997), Dechechi (1998), Mattedi (1999).

AIX.4 - GPC
AIX.4.1 — GPC Monovariivel

Admitindo o modelo linearizado em torno de um ponto de operagio,
pode-se representa-lo pela equagédo (AIX.12):

ca@E®| 1-a-pa’]
A (ATX.78)

AQ DHy®)=B@ Hut-D+

O uso do parametro B permite, além de um estudo comparativo entre
controladores usando modelos “CARMA” e “CARIMA?”, a atenuac¢éo da acédo
integral, ao se utilizarem valores de 8 menores que 1.

Sera feito o desenvolvimento matematico do GPC seguindo a
metodologia ¢ os conceitos encontrados na literatura, Hodgson (1983), Tuffs
(1985), Harris e Billings (1985), Clarke et al. (1987a, 1987b), Najim (1938),
Souza Junior (1989), Ender (1990), Bolzan (1991), Toledo (1992) e Souza
(1993).

Seja a equagio Diophantina:
C(a™H=Ej(q)A@Q@A+qIF@™) (ATX.79)

Com o uso do parAmetro B, esta equagfio deve se reescrita, a fim de
incorporar o seu efeito, da seguinte maneira:

c@H[1--p)a* |=E@HAG ) A+qTF i) (AIX.50)
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onde:
Fi(a)=Fg™"|1-(-8)q") (AIX.81)

E; ¢ F"j sdo polinémios univocamente definidos dados Aqh, C(qh),Be
j, Clarke et al. (1987a, 1987b), obtidos recursivamente, conforme
demonstrado no Apéndice X

Multiplicando a equacfio (AIX.78) por E;(q") A ¢, tem-se:

E; (@) AA@QY) y+i)=E;j(q B Au(t+j-1)+
i-(1-B)qtjc@hHE@DEt+D)  (ams2)

Substituindo E; (q) A(g™) A da equagéio (AIX.80), tem-se:

@ yt+)=F'i(q )y @ +E;(@ ) B@ Y Au'(t+j-1)+

C(q™)E;(q )& +]) (AIX.83)
onde:

. t)
y (= . ATX 84
[1-a-p)q” ] (AIX 84)

* . All(t + _] — 1)

Au(t+i-b= ATX.85
[1—(1-B)q"] (AIX.85)

Definindo:
G;@™=E;(@)B@™) (ATX.86)

e substituindo na equagéo (AIX.83), tem-se:
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Cla ) yt+D=Fj@ )y ®)+G;a)Au'(t+j-D+
C(a)E;(q")Et+])) (AIX.87)
Antes de prosseguir com a descri¢dio do algoritmo, serdo feitos alguns
comentarios sobre o polinémio C(q7).
Segundo Clarke et al. (1987a, 1987b), muitos processos praticos tém

mais de uma perturbagfo ou ruido atuando sobre eles, resultando no seguinte
modelo efetivo da planta:

[1-(-p)a’]
A(@Ha

_B@H
y(t)= _—_A(q_l) u(t-1)+

[CL@™)E () +oeee + Cr(@ ) EL (1) ]
(ATX.88)

Os componentes do ruido podem ser combinados em uma seqii€ncia
randOmica simples:

C@EWD
A(@ A
unitario.

Chamando o;® a varidncia de cada ruido individual, C(q™") sé serd um
polindmio invariante no tempo se 0s o©; permanecerem constantes.
Entretanto, como um processo industrial tipico € afetado por perturbagdes
diferentes a tempos diferentes, isto sera raramente mantido na pratica, que
torna uma identificagfio bem sucedida de C(q™") improvavel na pratica.

Se a estrutura de variagbes nfo pode ser estimada “on-line”, um
polindmio de projeto T(q™), pode ser usado no lugar de C(q™"), Clarke et al.
(19873, 1987b).

Uma opcdo simples é supor T(q"") = 1. Outra ¢ utilizar um filtro “passa-
baixa” 1/ T(q™"), que torna menos ativa a agio de controle para perturbagdes
de alta freqiiéncia, evitando sobrecompensagdo.

Voltando a equagédo (ATX.87) e fazendo C(g)=T(q"), tem-se:

, onde o polindémio C(q") tem todas as raizes dentro do circulo

yt+)=Fi@)y T ®+G;@)au t+j-1)+E;(q )&t +j) (AIX.89)

onde o sobrescrito T indica filtrado por 1/ T(q™).
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ff o Y (1)
y (t)—m (AIX.90)

Au'(t+j-1)

Auf(t+j-1)=
@™ (AIX.91)

Vé-se que y(t+j) consiste de 3 termos, um dependendo de a¢les de
controle futuras, um dependendo de agdes de controle passadas, junto com
varidveis medidas do processo, € um dependendo de sinais de ruido futuros.

Se T(q") = C(q"), entdo as predigdes sdo assintoticamente Gtimas
(varidncia minima), pois como o grau de Ei(q") ¢ (j-1), os componentes do
ruido estdo todos no futuro, e a equacéo (AIX.89) toma a seguinte forma:

y+)=F3q )y ®+G;@) AT (t+j-1) (AIX.92)

onde o sobrescrito " indica valor predito.

As restri¢bes e o critério quadratico de custo estdo em termos de
Au(t+j), ao invés de Au* f(t+j), e, portanto, a equagdio da predigdo deve ser
modificada.

Considere a seguinte identidade:

Gj(qa )=Gj@ )T [l ~(1-B) q"] +qir@™ (AIX.93)

onde os coeficientes de G}(q'l) sio os de G J-(q‘l) para T(@H)=1ep=1.
Estes coeficientes, juntamente com os de I, so obtidos recursivamente,

como ¢ demonstrado no Apéndice XI.
Combinando a equagdo (AIX.92) e (ATX.93), chega-se a:
Ft+D=Fi@ )y ®O+Gj@ At +j-D+Tiq Hau -1 (AIX.94)

Agrupando os termos da equagdo (AIX.94) conhecidos no instante t,
tem-se:
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y t+D=F5(@ )y (1) + Tj@™) Au™F(t-1) (AIX.95)
Portanto, a equagfo (AIX.94) tera a seguinte forma:
§t+i)= y°(t+)+GCj@ ) Aut+j-1) (AIX.96)

No desenvolvimento de Clarke et al. (1987a, 1987b), empregou-se a
idéia do horizonte de controle, Nu, do DMC, tal que o valor do incremento da
acdo de controle assumido seja igual a zero apos Nu:

Au(t+ j—1)=0; j>Nu (ATX.97)

Reescrevendo a equagio (AIX.96) na forma matricial, temos que:

y=G'u +y°
~ F ?j (AIX.98)
onde:

gNi-1 ENi—2 . ... 0

Nt 8Ni-1 8Ni-z

N+ N1 BN
G'=[g;j]= , S (ATX.102)
- gN1-2

gN1-1
_ngZ—l . . SRR ghz—Nu_
(N>-N1+1) x Nu

=9+ N9t + N[ (AIX.99)
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= | AU,y At + N — 1) (ATX.100)

T
y® =[y°(t+N,), .......... ,y°(t+N2)} (AIX.101)

N, = horizonte minimo de predicéo;
N; = horizonte maximo de predigio;
Nu = horizonte de controle.

t
A matriz G ¢ de ordem (N>-N+1) x Nu, sendo, g; j» OS coeficientes da

resposta ao degrau do processo, igual a zero para(j—i=N; ).

O comportamento da planta em malha fechada ¢ definido por um
trajetoria de referéncia w(ttj). A trajetoria de referéncia pode ser obtida
recursivamente, utilizando um modelo de primeira ordem, inicializado com a
resposta do processo, y(t), no tempo considerado, como descrito a seguir:

w(t) = y(t) (AIX.103)
w(t+=awt+j-D+(1-om)w (ATX.104)
i=lysN, =Ny 1, 0<a <1 | (AIX.105)
W= [ Wt + Dy Wi+ Ny — N + D) (AIX.106)

onde para o. = 1, tem-se uma transigdo lenta da varidvel de saida do processo
para o “set point”, w, e para o = 0, a trajetéria de referéncia corresponde ao
proprio “set point”.

O objetivo da lei de controle preditivo € dirigir as saidas futuras da

planta, $(t+ j), para a trajetéria de referéncia, w(t+j). Para isto, minimiza-se
o critério de custo quadratico, dado por:

T
J(N,,N,,Nu,A)=E l:j‘z—w:I I:)"z—w]-;-),(t)‘ﬁTﬁ (AIX.107)
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onde:

E =representa a esperan¢a matematica;
A(t) = ponderagfo sobre a a¢do de controle.

Minimizando J em relagfo a T, chega-se a equagdo (VI.5) do Capitulo
VI

-1
ﬁ:[G’T G'+7LIJ G'T[w—y"] (ATX.108)

Somente o primeiro elemento do vetor U é implementado no sistema,

determinando a agio de controle corrente:

u(t) =u(t — 1)+ Au(d) (AIX.109)

Na equagdo (AIX.108), o produto G'" G’ terd como resultado uma

=

matriz de ordem (Nu x Nu). Em particular, se Nu = 1, esta matriz se reduz a
um escalar, que sempre € inversivel se pelo menos um coeficiente g;;for

diferente de zero.

Mais detathes sobre a descri¢do do algoritmo consultar: Clarke et al.
(1987a, 1987b), Najim (1988), Souza Jinior (1989), Ender (1990), Bolzan
(1991), Toledo (1992) e Souza (1993).

AIX.4.2 — GPC Multivariavel

A extensdo ao caso MIMOQO basear-se-4 na estratégia utilizada por
Mothadi et al. (1986), Najim (1988), Souza Junior (1989) e Ender (1990}
Também sera considerada a inclusdo do pardmetro B no desenvolvimento do
algoritmo, o que possibilita agdo integral varidvel.

Para o caso multivariavel o modelo interno descrito anteriormente €
valido, somente € ampliado para n entradas e saidas.

Seja o modelo interno:
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c@™) &(t)[ 1-(1-p) q"}
z;}(q_I )y(t)= E(qul)}}(t -1+ — (AIX.110)

onde A, Be C sdo matrizes polinomiais, representadas da seguinte forma:

= -1 -]

_A,(q-l) 0 . . . 0
0
Ao (AIX.111)
. .0
L 0 0 An(qﬂl)_
_Bu(q‘l) Coe . Bl,n(q—lﬂ
B=| - (AIX.112)
Bo@) - . - . Bual@)
C@™) o -
0
c= - (AIX.113)
: .0
|0 0 Cula™)
90 = (L1, Y2 Y, O (AIX.114)

at =)= u(1,t = 1), u(2,t —1)eeeceeen ,u(n,t — 1) (AIX.115)
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£) = [ E(1,0, E@, Do E@ O (AIX.116)
Ai (qnl) =a; + aj; q'l drerrriesaneane, + al,na1 q—nai : (AIX.117)
- tdj ; _ b
Bi,j(q 1) =q ™ (bi,j,o + bi,j,l q D vieeiens +b, b, q > (AIX.118)
Ci(@ ) meyg +ep, @l e, 050 473 (AIX.119)
Seja a equagdo Diophantina:
g}(q"1 ) [1 ~-(1-8) q“]= Ei(@™) é(q'l) A+qIF(q™) (AIX.120)
onde:
E1, j (q'l) o . . . 0
0
N ) ‘ (ATX.121)
0
| 0 0 En, b (q_l )_
F (@™ 0 0
0
F =
v . (AIX.122)
. 0
|0 0 E; q™ )|
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F;',‘j(q“)=Fi,,-(q“)[1-(1—13)(q-‘)]
=1, (AIX.123)

¥ . . . . s
E; e F; sdo matrizes polinomiais.

Substituindo (AIX.121) e (A1X.122) em (A1X.120) tem-se que:

cl(crl)[1—(1—B)q"}=EI,J-(::1")A1(q'1)A+q'j B i(q™)
: (AIX.124)

cn(q‘*)[1—(1—ﬁ)q"‘]=En,,-(q")An(q'1)A+q'j R (@)

Observa-se que a equagdo (AIX.124) € semelhante a0 caso
monovariavel. Portanto, os coeficientes de E; e Fj* sdo obtidos

~ ~

recursivamente conhecendo-se A, C, B e j. Mais detalhes consultar o
= =

Apéndice X.
Multiplicando a equaggo (ATX.124) por, E; A ¢’ tem-se:

-1

Ei(qDAA@D Y+ )=Ej(q)B@") Au(t+j-1)+

-3

[1—(I—B)q'l]g(q'l)Ej(‘l"l)§(‘+D (AIX.125)

Substituindo E j(q'l) A(q) A da equagio (ATX.120), tem-se:

C@Hy@+H=Fia™)y O+E;(@)B@ A (t+j-D+

C@™ME @) EE+) (ADX.126)

onde:
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y(t)
Y ()= (AIX.127)
- [1-a-pyet
Au(t + j—1)
Au(t+j-1)==—= — (AIX.128)
- [ 1-(1-p)q” ]
Definindo:

Gi(a™)=E;(q)B(@™) (AIX.129)
e substituindo na equagiio (AIX.126), tem-se:
Clq ) y(t+)=Fi(a )y ®)+Gjlq™) Au"(t+j-D+

E(q—l)%j(q_l) S+ (ATX.130)

=

Fazendo T(q") = C(q') e desprezando todos os termos no futuro, a
equacéo (ATX.130) fica da seguinte forma:

T )yt +N=Fi@™)y O+Gjq™)Au™(t+j-1) (AIX.131)
TGqH o . . . 0
0
s | . (AIX.132)
- - 0
0 0 Ty(q™)]

onde o sobrescrito indica valor predito.
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As restrigdes e o critério quadratico de custo estio em termos de
Au(t + j), ao invés de Au*f(t + j), portanto, a equagdo da predicio deve ser

modificada. Para isto considere a seguinte identidade:

G5(a™)=GiaHTEH|1-0-Ha |+ L™

o (AIX.133)
onde:
_ . L
rl,l, j Q@) . . . . rI,n, j @)
Lj= , _ _ (AIX.134)
. . . . B
I‘1:l,l,j (q ) L I I.‘n,n,j (q )-

Onde os coeficientes de G}(q_l)sﬁo osde G j(q“l) para T(q'l) =]l efP

= =

= 1. Estes coeficientes, juntamente com os de I, sdo obtidos recursivamente,

como ¢ apresentado no Apéndice XI.
Combinando a equagéo (AIX.131) e (AIX.133), chega-se a:

T 9e+D=Fi@ )y ®+Gi@)T@ ) Ault+j-1D)+I(q ) Au'(t-1)
) (AIX.135)

Agrupando os termos da equag@o (AIX.135) conhecidos no instante t,
tem-se:

T(q™)y°* ¢+ D=Fi@)y" ®+ g )au'¢t-1) (ATX.136)

A equacéo (AIX.136) pode ser escrita também da seguinte forma:
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i@ )y QGt+)=F;@ )y L+ ;@ DA @t -+ +

I1.;(07)Au"(0,t-1)
(AIX.137)

T,@ )y mt+)=E,;qN)y" @)+ @A’ Lt—1)+....+
rmj(q-l)Au*(n,t -1

Generalizando:

1
YOt +)=E3a )y TG+ ) Ty (@A™ Gt -1)

k=t
J= Nl geacens y st
i=1,..,0. (AIX.138)
onde o sobreescrito f; indica filtrado por <~
Ti(q™)

Utilizando a idéia do horizonte de controle, Nu:

Au(t+j-1)=0; j>Nu (AIX.139)

Reescrevendo a equagéo (A1X.135) temos que:

JE+i=y°(t+))+Gi(q) Au(t+j-1) (AIX.140)
ou
y=G'u+y’ (AIX.141)

onde:



Apéndice IX 320

gNy-1 Ny -2 0
ngI g;\ll -1 g’Nl -2
g'Nl +1 giﬁ ngl -1
G {gij} : SR (ATX.145)
= . - Y
g'NI -1
8Nyt - C e+ . BNp-Nu
(ﬁz-Nl‘['l) x Nu
§ =] U+ Ny (0,4 Ny, §t + Np),ews $,t+ N !
d (AIX.142)
=] Au(1,8),.., AU(, 1),y Au(L,t + Nut —1),...., Augn,t + Nu~DJf  (AIX.143)

1
yﬁo =[ YLt + N oo, YO (0,6 + N e, YO (Lt + Ny, yo (1t + Nz):| (AIX.144)

N = horizonte minimo de predigéo;
N, = horizonte maximo de predigdo;
Nu = horizonte de controle.

!
A matriz G é a matriz que contém os coeficientes da resposta ao

degrau das malhas de controle.

O comportamento da planta em malha fechada ¢ definido por um
trajetéria de referéncia w(t+j). Para sistemas multivariaveis, cada varidvel
controlada possui um trajetdéria de referéncia para determinar scu
comportamento em malha fechada. Semelhante ao caso SISO, admite-se um
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modelo de primeira ordem, inicializado com a resposta do processo, y(i,t), no
tempo considerado, como descrito a seguir:

w(i, t) = y(i,t) (AIX.146)
wli,t+ D=0, wi,t+j-D+(1-a))w, (AIX.147)
J=la... yNy =Ny +1; i=1l,....... ,n 0<q; <1 (AIX.148)

W = [ Wt + 1)y WO+ 1)y WL E+ Ny — Ny +1),0, Wyt + N, — Ny +D)JF
(ATX.149)

Os mesmos comentarios feitos sobre o pardmetro o anteriormente séo
validos aqui também.

Semelhante ao caso SISO, € utilizado um critério de custo quadratico
dado por:

—

T
J(N;,N,,Nu,A)=E {j‘r—w] {if—w}+ v AT (AIX.150)

onde:

E = representa a esperanca matematica;
A(t) = matriz diagonal em blocos, que contém as ponderagdes sobre as agdes

o=

de controie, A(t). correspondente a cada matha de controle i.

Minimizando J em relagdo a @, chega-se a equagéo (VI.5) do Capitulo
VI:

—~

-1
ﬁ:[G’T G'+x5] Q'T[w—y"] (AIX.151)
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No caso multivaridvel os primeiros n elementos do vetor U serfio

implementados no sistema, determinando as a¢des de controle correntes:

u(i,t) =ud,t - 1) + Au(i,t)
i=1,n. (AIX.152)

Na equagio (AIX.151), o produto G'T G’ terd como resultado uma

matriz de ordem (n Nu x n Nu). Mais detalhes sobre a descri¢do do algoritmo
consultar Mothadi et al. (1986), Najim (1988), Souza Janior (1989), Ender
(1990) e Souza (1993).

Na seqiiéncia far-se-a alguns comentarios sobre os pardmetros de ajuste
envolvidos nos algoritmos preditivos de controle DMC e GPC.

ATIX.5 — Parametros Envolvides nos Controladores DMC e GPC
AIX.5.1 — Horizonte Minimo de Predi¢do (N;)

Se o tempo morto do processo, t4, € exatamente conhecido, o valor de
N; pode ser fixado como sendo igual a ty. Caso ty nfo seja conhecido ou
variavel, N; pode ser fixado igual a 1, sem perda da estabilidade, ¢ o grau de
B(q") deve ser aumentado para considerar todos os possiveis desconhecidos
valores de ty , Clarke et al. (1987a, 1987b), Najim (1988), Ender (1990),
Bolzan (1991), Toledo (1992), Souza (1993).

Se um processo apresenta resposta inversa, existem algumas
alternativas para que o algoritmo de controle ignore esta caracteristica. Uma é
escolther um valor de tempo de amostragem maior que a regido da resposta
inversa, e outra € que N; seja escolhido além da resposta inversa.

ATIX.5.2 — Horizonte Maximo de Predigéio (N,)

O valor de N, escolhido deve permitir informagGes suficientes da
dinimica do processo, as quais estdo contidas na matriz G’ .

~

Na pratica, N, € escolhido préximo ao tempo de ascensdo do processo.
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Quanto ao esforgo computacional, deve-se escolher 0 menor possivel,
pois estd relacionado com a dimensfo da matriz G’ . Para sistemas com

resposta inversa, o valor de N, deve ser escolhido com mais critério.

O aumento de N, provoca agdes de controle mais amenas; ¢ uma
diminui¢do, a¢des de controle mais enérgicas, Clarke et al. (1987a, 1987b),
Najim (1988), Souza Jinior (1989), Ender (1990), Bolzan (1991), Toledo
(1992), Souza (1993).

AIX.5.3 — Horizonte de Controle (Nu)

O horizonte de controle foi uma idéia retirada do algoritmo de controle
DMC ¢ incorporado no GPC, sendo wm importante pardmetro de projeto, que
influi na dimensdo da matriz G’ e, portanto, no esfor¢o computacional do

algoritmo. E interessante assumir o menor valor possivel para este parimetro.
O aumento do valor de Nu provoca ag¢tes de controle mais enérgicas,
at¢ um certo ponto, onde qualquer aumento em Nu ocasionara pouca
diferenca. Geralmente o valor de Nu igual a 1 da aceitdvel controle. Um
aumento em Nu é apropriado para sistemas complexos.
Pequenos valores de Nu podem garantir a inversio da matriz

GTG para sistemas com tempo morto elevado, mesmo para A = 0.

Com o uso da restricdo do horizonte para as agBes de controle,
consegue-se uma amenizagdo das mesmas, e também uma estabilidade da
malha fechada, pois a solug¢éo da equagéo (AIX.108) ou (AIX.151) torna-se
um sistema sub-determinado, para cuja solugido se faz necesséario o uso de
técnicas de otimizagdo, Clarke et al. (1987a, 1987b), Najim (1988), Souza
Janior (1989), Ender (1990), Bolzan (1991), Toledo (1992), Souza (1993).

ATX.5.4 — Fator de Supressdo de Movimento (1)

Os algoritmos preditivos sdo providos de um peso, restri¢éo, sobre a
acdo de controle, que € exercido pelo pardmetro A.

Quanto maior sey valor, menos enérgica serd a acao de controle, dando
estabilidade e diminuindo as oscilagSes da malha fechada.

Para sistemas com tempo morto elevado, a inversio da matriz

G'Y G’ pode ndo ser garantida. Para isso muitas vezes é necessario utilizar A
S £

-

> (), para garantir a inversédo, Ender (1990).
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Mais detalhes consultar Clarke et al. (1987a, 1987b), Najim (1988),
Souza Junior (1989), Ender (1990), Bolzan (1991), Toledo (1992), Souza
(1993).

AIX.5.5 — Constante da Trajetdria de Referéncia (o)

Este pardmetro, como o proprio nome diz, estd relacionado com o
comportamento imposto pela trajetoria de referéncia.

Para pequenos valores de o, tem-se uma trajetoria de referéncia menos
suave, o que pode levar & sobre-elevagdes e agdes de controle mais enérgicas.
Ja para um aumento de a, tem-se uma trajetoria suave, permitindo meuor
oscilagdes na variavel controlada.

No caso de o = 0, tem-se a trajetdria igual ao “set point”, sendo este o
caso em que se tem maior velocidade por parte do algoritmo em funcédo do
parametro, Clarke et al. (1987a, 1987b), Najim (1988), Souza Jinior (1989),
Ender (1990), Bolzan (1991), Toledo (1992), Souza (1993).

AIX.5.6 — Constante de Acfo Integral ()

Este pardmetro permite variar a agdo integral do controlador, podendo
levar o modelo a forma “CARMA?”, 8 = 0, sem acfio integral, ou “CARIMA?”,
B =1, com a¢do integral.

Como o algoritmo GPC ¢ sensivel a perturbagGes estocasticas, pode-se
reduzir esta sensibilidade, quando as perturbagdes forem relevantes, adotando
valores para f§ < 1, Souza Jinior (1989), Ender (1990), Toledo (1992).

AIX.6 — Minimos Quadrados Recursivos com Fator de Esquecimento
Variavel Escalar

AIX.6.1 — Monovariivel
A estimagdo dos pardmetros foi realizada pela técnica de identificagfo
“on-line” dos minimos quadrados recursivos ou “RLS” (“recursive least

squares™), Isermann (1981), Astrém e Wittenmark (1984).
Definindo o vetor de pardmetros, 8:

0(t ~1)=[ 21,85, 35 bgs Biyrrs by [ (AIX.153)



Apéndice IX 325

e o vetor de dados:

(AIX.154)

a técnica “RI.S”, Souza Junior (1988), Isermann (1989), encontra estimativas,
0, dos pardmetros desconhecidos, 6, de modo a minimizar a fungo:

L) t - - ~, 2
1= 00| yi)- 0| (AIX.155)
=1
com 0<o(t)<1

onde § & o valor da saida do modelo predita pelas estimativas 6.

Logo para o tempo t:

o) =x"(t)6(t-1) (AIX.156)

sendo que @(t) é um pardmetro conhecido por fator de esquecimento, que

permite que dados mais recentes influenciem mais do que os dados antigos,
para valores de () <1.

O algoritmo de estimag#o utilizado € dado por:

£(t) = y(t) - §T (t)B(t-1) (AIX.157)

S(H=x" () Pt-1x(1) (AIX.158)
_ ey e

H=4 [1 S(t)—¢ (t):| (AIX.159)

0
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(t)-—[ H(t) + (H2(t) + 45(0) )”’-]

(AIX.160)
K(t)=P(t-1) x(t) [S®) + o [
N = (AIX.161)
(}(t) = §(t ~D+K(®) =) (AIX.162)
P(t)= z)[(l -K(t)x (t)JP(t l)} (AIX.163)

O pardmetro V; esti relacionado com a velocidade de adaptagio do
estimador, sendo que para valores pequenos de V,, tem-se um estimador
sensivel, com rapida adaptacdo, um valor maior, um estimador menos
sensivel, com uma adaptagdo mais lenta, o qual por sua vez é escolhido pelo
usuario.

Muitos controladores adaptativos, “self-tuning”, na literatura comegam
com a suposi¢do de que o modelo da planta debaixo de controle discreto no
tempo ¢ sujeito a perturbagdes € descrito pelo modelo localmente linearizado,
dado pela equagio (AIX.6):

A@ N y®)=B@™") ut—1)+x(t) (AIX.164)

Quando os pardmetros, e em conseqiiéncia $(t), tem polaridade ou

“bias”, o controlador € incapaz de produzir erro nulo no estado estacionario.
Isto acontece porque a fonte de “off set” néo foi modelada na equacgio acima ¢
néo é surpreendente que o resultado da lei de controle seja sensitiva a ruidos
do processo com média diferente de zero, Souza Junior (1989).

Uma suposi¢do adicional que até certo ponto supera o problema de “off
set” € modelar a equagio acima como:

A@Q ) y®)=B(q)ut-)+x(t)+d (AIX.165)

onde d é o vetor de constantes correspondentes & resposta do estado
estaciondrio para um vetor u nulo.
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A estimativa da constante d, por ser um parimetro atipico, pode até, por
sua vez, comprometer o desempenho do controlador.
Alguns autores sugerem que d pode ser estimado pelo “RLS”,

necessidade de certos artificios, exceto aumentar a dimensio de xT. Um

deles, cuja simplicidade de implementagfo e eficiéncia constatada, é o de
manter constante o elemento da diagonal da matriz de covariancia
correspondente ao pardmetro d, Rubifio (1990).

Uma outra maneira de se contornar as dificuldades geradas pela
necessidade de se estimar a constante d € a simples eliminagéo deste problema
pelo uso de um modelo incremental ao invés do modelo posicional, dado pela
equacdo (AIX.165).

Assim, ao invés de desvios do estado estacionario, valores medidos de
entrada e saida do processo passam a ser empregados da seguinte forma:

Y= lyftz i 1_;‘;;)1 ) (ATX.166)
u'(t)= (luftz il_;;;)l ) (AIX.167)
Reescrevendo a equagdo (AIX.165), tem-se:
A(@)y®=B(@)u't-1)+x(@® (AIX.168)
no caso de x(t) =C(q™) &(t), tem-se:
A@)y®=B@Hu't-1)+C@)E® | (AIX.169)
ou ainda utilizando T(q”))=C(q™):
A@ ™Y ®=B@Hu ¢ ~D+EO (AIX.170)

Isto significa que os sinais utilizados no estimador sdo filtrados por
T(q™).
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As condigdes de inicializagdo do estimador foram:

P(0)=10° I (AIX.171)
8(0)=[0,0,..,0 ] (ATX.172)
x"(0)=0,0,.....,0] (AIX.173)

AIX.6.2 — Multivariavel

A alteragdo necessdria em relagdo ao “RLS” monovaridvel, é a
definicdo do vetor de parametros, que ficara da seguinte forma:

T

9 (t 1) B al’l 3 al Y geanas s ai,nai ) bi,j,O’ bi,j,l gosess ’ bl j an .

S B3 1,05 Di 190+ D momb, (AIX.174)
e o vetor de dados:

T(t) - Y(i!t _l)s ----- y T Y(i:t_nai )s ll(j,t "1)5 u(j,t—2), °°°° ,I.I(j,t _nbj)s
X; =
m aeeermesseenienans ,u(n,t—1),u(n,t-2),.....,u(n,t —nb,)
(AIX.175)

onde :

=1,.....,105
j=1,...,n

Para evitar o conhecimento do estado estacionario, foi utilizado um
modelo incremental, da seguinte forma:

yi,0(1-q")
(1-(1-B)q™)

y@,t)= (ATX.176)
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. -1
r(i,t) - U(l,t) ( 1- q )
ey, (AIX.177)

O

A@ ) YLD =B (@ H ULt~ D+ + B (@D W@t~ D)+

Ci(@ HEWLY
(AIX.178)

A (@Y (@) =B, (@ Hu'@Lt-D+....+B (@ Hu'(n,t -1+
Co(a ) Em,t)

Utilizando o polinémio T(q™") no lugar de C(q™), a equagio (AIX.178)
fica da seguinte forma:

A )y T @,0=B (@ HvTLt-D+...+B (@ Hu (-1 +
E(L)

A@ ) y® 0,0 =B, (@Hu B Qt-D+.. B (Hu T (n,t -1+

&(n,t)
(AIX.179)

onde o sobrescrito f; significa que os valores utilizados no estimador sdo
filtrados por 1/Ti(q™).

A inicializagdo e os comentarios feitos anteriormente sdo os mesmos
para o caso multivariavel.

Um estudo bastante amplo sobre diferentes métodos de estimagio de
pardmetros foi realizado por Souza Junior (1989), do qual conclui-se que a
técnica de identificacfio “on-line” dos minimos quadrados recursivos, “RLS”,
com fator de esquecimento varidvel escalar, garante um bom
acompanhamento do processo, sem problemas para a matriz de covariancia.

Quando o método descrito anteriormente apresentar problemas com a
matriz de covaridncia, utilizar a técnica de identificacdo com fatorizagdo UD
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para a mesma, para tal consultar Bierman (1977), Secchi(1988), Souza Junior
(1989) € Rubido (1990).

Mais detalhes consultar Clarke et al. (1987a, 1987b), Najim (1988),
Souza Jinior (1989), Ender (1990), Bolzan (1991), Toledo (1992), Souza
(1993), Seborg et al. (1986).

AIX.7 - STGPC

O controle auto-ajustavel ¢ uma opgao bastante interessante quando se
trata com processos ndo-lineares ou variantes no tempo, como no caso de
processos quimicos.

Os pardmetros do modelo interno, que se permitem representar a
dindmica do processo, podem ndo satisfazer as exigéncias necessarias para
um controle eficaz durante um periodo longo de operagéo, como o caso do
controle ndo auto-ajustavel.

A extensdo a forma auto-ajustavel tem por objetivo contornar estes
problemas apresentados pelos processos quimicos, garantindo uma boa
representac¢do dindmica através do seu modelo interno, €, consequeniemente,
um controle efetivo. Portanto, a estratégia de um controlador auto-ajustavel €
definida da seguinte maneira:

1. admite-se um modelo do processo a ser controlado, modelo interno, como
no caso nfo auto-ajustavel, sendo que este contém os parametros que serdo
atualizados a cada instante de amostragem;

2. faz-se uso de um estimador de parimetros, para determinar a cada
intervalo de amostragem o conjunto de parametros que melhor
representam o processo no instante desejado;

3. fazendo-se uso destes pardmetros € de um algoritmo de projeto, calculam-
se os pardmetros do controlador;

4. com os pardmetros do controlador atualizados, realiza-se o calculo da nova
acdo de controle a ser implementada no processo;

5. estas etapas sfo repetidas a cada instante de amostragem.

Procura-se optar por um controlador de facil projeto, pois a atualizagdo
dos seus parametros € feita a cada intervalo de amostragem, sendo o tempo
gasto nesta tarefa de grande importéncia para o controle.

Escolhen-se por isso o GPC para ser implementado na forma auto-
ajustavel, STGPC, devido ao seu modelo interno ser representado na forma
paramétrica, a qual é muito mais pratica e facil de ser estimada frente as
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representagdes nio paramétricas, além do fato da superioridade do GPC em
relacdo ao DMC no controle do reator catalitico de leito fixo.

Neste caso ¢ valida toda a estratégia utilizada na forma ndo auto-
ajustavel. No entanto, a cada tempo de amostragem, os pardmetros do modelo
interno assumido sdo estimados recursivamente através de dados de entrada e

saida do processo, fornecidos ao algoritmo de estimacgio, conforme a Figura
ATX.5 a seguir.

l

projeto do —— | estimadorde |
controlador pardmetros
., filtro
) J + [
set poi + y
_lm.'?.t. ————»t coOntrolador s > processo > O >

7

Figura AIX.5 - Diagrama de Blocos de um Controlador Adaptativo

Portanto, no controle auto-ajutavel a matriz G’ do algoritmo GPC, serd

calculada a cada instante de amostragem. O GPC foi estendido a forma
adaptativa, STGPC, através do acoplamento da técnica de identificagfio “on-
line” dos minimos quadrados recursivos, “RLS”, com fator de esquecimento
varidvel escalar, Najim (1988), Souza Junior (1989), Rubido(1990), Ender
(1990), Bolzan (1991), Toledo (1992) e Souza (1993).
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APENDICE X
Computo Recursivo dos Parametros da Equacio Diophantina
Seja a equacgdo (AIX.80):
c@h[1-0-p)a’ |=Ei@HA@A+aIFie™) AXD
Simplificando a notacéo, adotam-se as seguintes variaveis:

=N
EzEj(q )9

R= Ej-c-l(q-l);

F=Fj(q);
S=Fji(q™);
A=A@QHA;
Sejam as equagdes diophantinas:
c@hH[1-0-p)a |=EA+q7F (AX.2)
C@™ Ll—(l—B)q"lj =RA+q Vs (AX.3)

Subtraindo a equagio (AX.2) da equagéio (AX.3), obtem-se:

0=A(R-E)+q7(q?'S-F) (AXA)

Como o polinémio (R —E) € de grau j, pode-se escrever:
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R-E=R+qir (AX.5)
Substituindo a equagio (AX.5) na equagiio (AX.4):
0=AI—i+q'j(Al‘j+q-IS—F) (AX.6)
Da equagio (AX.6) conclui-se que:
ﬁ 0 (AX.7)
- AX.8
Como a; =1, tem-se:
r;=f, (AX.9)
s; =fi —ag 1 (AX.10)
parai=0até o graude S.
Reescrevendo a equagio (AX.5):
R=E+q’r (AX.11)

Os coeficientes de E; Q") e F js1(q™") sdo obtidos, respectivamente
de (AX.9) a (AX.11), supondo-se conhecidos E; @h, Fri(q™) e A@@M.
O cdmputo recursivo necessita de uma inicializag¢go, para j = 1, logo:

c@h[i-0-pa” =B HAGHA+a RG™

e como a, =1, temos que:

(AX.12)
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E, =1 (AX.13)

F1=q{C(q*‘)[l-(l-B)q"‘]—5] (AX.14)

Procedimento semelhante € aplicado para o caso multivariavel.
Mais detalhes consultar Najim (1988), Souza Junior (1989), Ender
(1990), Bolzan (1991), Toledo (1992) e Souza (1993).
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APENDICE X1
Determinacio dos Coeficientes de G'j ¢ I‘j

Inicialmente ¢ feito o desenvolvimento para o caso SISO, em seguida
sdo indicadas as altera¢Ses necessarias para o caso MIMO.

Considere as identidades Diophantinas:

G;(a)=Gi@ N T@h)+q’Tj(q7)

(AXI.1)
Gj@™H=G6@ ) TE@H+a " Tu@™) (AXL2)
note que,
Gj(a™)=Ej(q™)B@@™) (AXL3)
onde:
Ej(q_l)zeo +el q-l h IR +cj_1 q_-(j-l) (A)(I.4)
Subtraindo a equagdo (AIX.1) da equagdo (AIX.2), tem-se que:
a7 e; B =gV g T@+q7| a1 Ty 15 | AXLS)
da equagdo (AXI.5), pode-se dizer que por comparagdo de grau:
= |
gj‘:t_" e;bo+¥(5.0 (AXL.6)
0

Fazendo i = 0 até o max (nb, nt) em (AXIL.5), tem-se:

e;B(q) =g} T(@)+q" T}, - T} (AXL7)
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onde:
To=vei0 T Y lq'1+ ..... + Y -q"l
AR G)X (i (i (AXLS)
I‘j+1 =Y(+D,0 TY G+t q-l RIR I FE TR q'i
(AX1.9)
Substituindo (AXI.8) e (AX1.9) em (AXI1.7):
Yii+1),i =€ Pis1 Y0501 — 8 tinn (AXL.10)

Obviamente, o computo recursivo descrito acima necessita de uma
inicializaggo, a qual é da seguinte forma:

80 =bg (AXI.11)
Ya,i = birt = bo tin (AX1.12)

A extensfio ao caso multivaridvel exige poucas alterag¢des, conforme
pode ser observado a seguir.

Para cada fun¢do de transferéncia da matriz fung¢fo de transferéncia,
G, (q7"), deverdo ser determinados os parAmetros g5 € Y(j; de forma andloga

ao caso monovariavel. Portanto, as equagdes (AXI1.6) ¢ (AXL.10), ficam da
seguinte forma:

, 1
Emk,j =7

- (e bmico * Yo | (AXI.13)
m,0

Ymko(idi = Cmj Pmki+l T Ymk (i) i+1 ~ Bmk,j tm, i+t (AX1.14)
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—1" = r. o(q-! ]
i@ ) 1k,i(q )
iT (AXI.15)
T @) T (@)
m = l,.....,n;
k=1,....,n;
1= 1, ..... ,Ng.

onde n € o nimero de malhas de controle do sistema multivariavel.

A inicializagdo para o caso multivaridvel também fica numa forma

analoga ao monovariavel.
ko =D
Em,k,0 = Pm,k0

Ymk.()i =Pmki+l — Pmko tmi+

(AXL.16)

(AXL17)

Mais detalhes consultar Najim (1988), Souza Junior (1989), Ender

(1990), Bolzan (1991), Toledo (1992) e Souza (1993).



