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RESUMO

A tecnologia de PSA (Pressure Swing Adsorption) ha muitos anos tem sido amplamente
utilizada nas industrias para purificagao de gases. Um exemplo notavel é a produgdo de
hidrogénio altamente puro, cuja utilidade abrange uma variedade de aplicagdes em diversos
setores industriais.

Este estudo se concentrou na analise de uma unidade especifica de PSA, a qual é composta
por seis leitos de adsorcdo operando simultaneamente. O objetivo principal consistiu na
modelagem das diversas etapas do processo e na posterior validacdo dos resultados obtidos
por meio de simulacdo dindmica. A modelagem foi realizada com base nas equacbes para
escoamento em valvulas de controle, que surgem a partir da equacao de Bernoulli com perda
de carga, e na obtencdo do balanco de massa, analisando-se cada etapa do processo
separadamente. A partir disso, a simulacdo foi realizada por meio de implementacdo
computacional dos modelos, nos quais foram utilizados dados reais de abertura das valvulas.
Dessa forma, tornando possivel uma comparacdo entre os dados obtidos diretamente por
medidores de pressdo na planta industrial e os resultados adquiridos por meio do modelo
matematico. Para fins de comparacdo, simularam-se diferentes cenarios, desde a obtencdo
do perfil de pressdo para um unico vaso em um ciclo que engloba todas as etapas do processo,
até a visualizacdo das pressdes de ambos os vasos simultaneamente.

Os resultados obtidos demonstraram uma boa aderéncia do modelo em relagdo ao
comportamento de cada etapa, no que se refere a dinamica esperada. Desta forma, observou-
se que, para o processo como um todo, o erro relativo entre os dados da planta e os obtidos
pelo modelo foi de até 7,5%, evidenciando a representatividade do modelo para a
compreensdao do processo e a representacdo do sincronismo entre os leitos durante a
operacdo. No entanto, no que diz respeito a obtencdo dos valores de pressdao com relativa
exatiddo, o modelo revelou-se menos representativo, apresentando desvios significativos em
relagdo aos valores esperados. Esta consideragao final destaca varias oportunidades de
melhoria no modelo simplificado adotado, o que possibilitaria abordar novos aspectos
relevantes no processo PSA, como a otimizacdo de seus principais parametros e a identificacao
prévia de falhas em valvulas de controle.

Palavras-chave: Pressure Swing Adsorption, Unidade PSA, Modelagem de Processos,
Simulagéo Dindmica, Vdlvulas de Controle.
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ABSTRACT

For many years, Pressure Swing Adsorption (PSA) technology has been widely employed
in industries for gas purification. A notable example is the production of highly pure hydrogen,
with applications spanning various industrial sectors.

This study focused on the analysis of a specific PSA unit comprising six adsorption beds
operating simultaneously. The main objective was to model the various stages of the process
and subsequently validate the results through dynamic simulation. The modeling was
conducted based on equations for flow through control valves, derived from the Bernoulli's
Equation with pressure drop, and mass balance determination, analyzing each stage of the
process separately. Subsequently, the simulation was executed through computational
implementation of the models, utilizing real valve opening data. This allowed for a concise
comparison between data obtained directly from pressure sensors in the industrial plant and
results acquired through the mathematical model. Different scenarios were simulated for
comparison, ranging from obtaining the pressure profile for a single vessel in a cycle
encompassing all process stages to visualizing pressures from both vessels simultaneously.

The results demonstrated a good fit of the model to the expected dynamics of each stage.
For the overall process, the relative error between plant data and model results was up to
7.5%, highlighting the model's effectiveness in understanding the process and representing
the synchronization between beds during operation. However, concerning the accurate
acquisition of pressure values, the model proved to be less effective, showing significant
deviations from expected values. This final consideration underscores various opportunities
for improvement in the adopted simplified model, enabling the addressing of new relevant
aspects in the PSA process, such as optimizing its key parameters and pre-identifying control
valve faults.

Keywords: Pressure Swing Adsorption, PSA Unit, Process Modeling, Dynamic Simulation,
Control Valves.
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1 Introducdo

O hidrogénio desempenha um papel vital nos processos industriais, sendo uma matéria-
prima essencial em diversas aplicacOes, destacando-se pela sua versatilidade e contribuicdo
para a sustentabilidade. A importancia do hidrogénio na industria, especialmente em
refinarias, é destacada pelo seu papel fundamental em processos como o hidrotratamento
(HDT). No hidrotratamento, o hidrogénio é utilizado para remover impurezas indesejadas,
como enxofre e nitrogénio, dos produtos derivados do petrdleo, aprimorando a qualidade dos
produtos finais, em atendimento a legislacdo ambiental vigente.

Neste contexto, destacam-se as Unidades de Geracdo de Hidrogénio (UGH), que estdo
baseadas no processo de reforma a vapor, envolvendo a reacdo de hidrocarbonetos com
vapor d'agua, possibilitando a producdo de hidrogénio. Esse método, embora amplamente
utilizado, ndo garante a pureza desejada do hidrogénio, uma vez que impurezas residuais
podem persistir no produto final.

Desse modo, o PSA (“Pressure Swing Adsorption”) emerge como uma tecnologia
fundamental para atingir niveis de pureza mais elevados. No processo de PSA, adsorventes
seletivos sdo utilizados para separar moléculas de gds com base em suas afinidades quimicas.
Esse método permite a obtencdo de hidrogénio com pureza superior a 99%, atendendo aos
rigorosos padroes de qualidade exigidos em diversas aplicagdes industriais, incluindo os
processos de hidrotratamento em refinarias, onde catalisadores podem ser desativados na
presenca de contaminantes.

O processo de PSA envolve a operagdo de multiplos vasos simultaneamente, em que o
sincronismo de suas operagdes é intermediado por meio de valvulas de controle. Essas
valvulas estabelecem as conexdes entre os leitos de adsorventes, assegurando uma transicao
adequada entre as etapas do processo. Essa coordenagdao minuciosa é essencial para garantir
a eficacia da PSA, possibilitando uma produgao de hidrogénio consistente com os elevados
padrdes de pureza exigidos pela industria.

O estudo em questdo tem como objetivo a obtencdo de modelos matematicos capazes de
descrever a dindmica da variacdo de pressao dos vasos durante cada etapa de uma unidade
de PSA, que conta com 6 vasos operantes. A partir de simulacdes com dados reais de planta
sera possivel acompanhar a evolucdo da pressdo dos vasos, proporcionando assim uma
oportunidade para validar os resultados obtidos pelo modelo.

Além disso, este estudo abre novas possibilidades para explorar conceitos inovadores na
planta investigada, buscando aplicacdes praticas mais amplas. Isso inclui a capacidade de
deteccdo de falhas em valvulas e otimizagcdo do processo, permitindo melhorias substanciais
em termos de desempenho e eficicia operacional.
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2 Revisao Bibliografica

Neste capitulo, sera apresentado uma introducao concisa aos principais conceitos que
servem de base para este estudo. Explorando aspectos fundamentais do processo de PSA,
com énfase no ambito da modelagem e simulacdo de processos.

2.1 Funcionamento de uma Unidade de Geragdo de Hidrogénio (UGH)

A UGH compreende diferentes configuracbes adaptadas para cada refinaria e carga
processada, apresentando uma abordagem classica que inclui uma segdo de pré-tratamento,
um reformador primario, um reator de deslocamento e um sistema de purificagdo PSA.

Alimentagdo pnd 4]
o | |

Vapor

L 4

Hidrogénio= 99,99 %v/v

Figura 2.1: Fluxograma simplificado de uma UGH (Silva, 2017).
A seguir sera feito um breve resumo de cada etapa de uma UGH:

e Secdo de pré-tratamento: Adequacdo da carga para atender as limitacbes de
contaminantes, como enxofre, cloro e olefinas. Sua importancia se deve a remocao de
contaminantes que impactam o desempenho de catalisadores subsequentes.

e Reforma a Vapor: Mistura do vapor superaquecido com a carga e alimentagdo no
reformador. Seu objetivo é realizar a reacdo de reforma para a producgdo de
hidrogénio, sendo para isso utilizado catalisadores a base de Niquel em tubos
aquecidos.

e Reator de Deslocamento (Shift): Consiste em um reator de leito fixo onde ocorre a
reacdo exotérmica de deslocamento. Nele ocorre a reacdo de CO com vapor d'agua
produzindo CO2 e H2 através de um catalisador a base de oxidos de ferro, zinco e
cromo. Dessa forma, tem-se um aumento significativo na producdo de hidrogénio e
reducdo de CO residual.

Apds o reator de Shift, os gases resultantes sdo resfriados para condensacdo do vapor
antes de serem direcionados a unidade de PSA, que é o foco central deste estudo. A seguir,
serd apresentada uma revisdao abrangente dessa etapa especifica do processo, destacando sua
importancia na producao de hidrogénio puro.
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2.2

Ciclo de Skarstrom

BARG (2000), descreveu o ciclo de Skarstrom como uma abordagem simplificada para
compreender os ciclos empregados nos atuais processos industriais que fazem uso da
tecnologia de adsor¢do por pressoes alternadas (PSA).

Originalmente, a aplicacdo do sistema criado por Skarstrom era separa¢ao de 02 e N2 do
ar. Esse sistema era composto de duas colunas e sua operagdo envolvia 4 etapas: Adsorcao,
Despressurizacdo ou Blowdown, Purga (Dessorcdo) e Repressurizacdo (YANG, 1997,
RUTHVEN, FAROOQ e KNAEBEL, 1994, apud PATRICIO, 2016).

O sequenciamento das etapas do ciclo de Skarstrom pode ser resumido da seguinte forma:

1)

1)

10

V)

O vaso A estd em adsorgao a alta pressao, ao passo que o vaso B se encontra na
fase de purga. Durante esta etapa de purga, uma fracdo da corrente de produto,
caracterizada por ser rica no componente menos adsorvido, flui através do vaso B,
o qual anteriormente passou por uma despressurizacao (blowdown).

O vaso A passa por uma despressurizacdo até atingir a pressao de purga, ao mesmo
tempo em que o vaso B é submetido a pressurizagdo com carga até atingir a
pressao de adsorcao.

Equivalente a etapa |, porém o vaso A estd em purga, enquanto o vaso B estd na
etapa de adsorcdao em alta pressao.

O vaso A esta pressurizando com carga, enquanto o vaso B estd na etapa de
blowdown. Neste caso, os vasos estdo se preparando parando as etapas de
adsorgdo em alta pressdo e purga, respectivamente. Posteriormente, o sistema
retorna a etapa |, iniciando um novo ciclo.

O motivo de realizar a purga dos vasos se deve ao fato de que uma parcela dos

componentes que estao fortemente adsorvidos no leito, ndo conseguem dessorver apds
a etapa de despressurizacdo. Sendo assim, com a passagem de uma corrente rica no
composto fracamente adsorvido (produto), tem-se a reducdo da pressdo parcial dos
componentes fortemente adsorvidos na fase gas, facilitando a sua liberacao.

As etapas do processo podem ser visualizadas de maneira esquematizada na Tabela

2.1 eilustrada pela Figura 2.2.

Tabela 2.1: Esquema das etapas do ciclo de Skarstrom.

Etapa 1 Etapa 2 Etapa 3 Etapa 4
Vaso A Adsorgao Blowdown Dessorgao Repressurizagao
Vaso B Dessorgao Repressurizagao Adsorgao Blowdown

Fonte: PATRICIO, 2016
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Etapa 1 Etapa 2
[ PRODUTO
i
A B
A B
rY
' T—
| oo
y PURGA CARGA
CARGA  PURGA
Etapa 3 Etapa 4
PE— o
PRODUTO ‘
A B
A B
-
L
| CARGA PURGA
PURGA CARGA

Figura 2.2: Etapa 1 e 3 - Adsorgao em alta pressao e purga; Etapa 2 e 4 — Pressurizagao
com carga até a pressao de adsorcao e despressurizacdo até a pressdo de purga.
Adaptado de BARG, 2000.

O ciclo de Skarstrom, apesar de sua simplificacdo, apresenta caracteristicas fundamentais
gue permanecem nos sistemas mais complexos. O tempo total do ciclo pode ser determinado
com base em dois intervalos distintos: o periodo de dura¢do das etapas 1 e 3, e o periodo
correspondente as etapas 2 e 4. Essa caracteristica continua a ser observada em instalagdes
avancadas de purificacdo de hidrogénio. No entanto, é importante observar que nessas
unidades especificas, o tempo de adsorcdo geralmente ndo necessita coincidir exatamente
com o tempo de purga.

Embora o ciclo de Skarstrom seja uma abordagem mais antiga, seus principios sdo
frequentemente adaptados e incorporados em modelos mais complexos que sdo utilizados
nas modernas plantas de purificacdo de gases. As etapas adicionais, como equaliza¢do e
promover purga, sdo exemplos de elementos que foram posteriormente incluidos para
otimizar o desempenho do processo.

Da mesma forma, hoje sdo encontrados sistemas de PSA com numero de vasos variando
entre 2 e 16. No entanto, os sistemas mais comuns apresentam 4, 5 ou 6 colunas (RUTHVEN,
FAROOQ e KNAEBEL, 1994; LUBERTI et al., 2014, apud PATRICIO, 2016). Essa ideia surgiu como
forma de garantir um fluxo ininterrupto de produto, viabilizando a operagao do processo em
modo continuo.

2.3 PSA para Purificagao de Hidrogénio em Unidades Industriais

A purificacdo de hidrogénio consiste em uma das maiores aplicagdes dos processos de
adsorcdo a pressoes alternadas em escala industrial (MALEQ E FAROOQ, 1998 apud BARG,
2000). Este produz um gas com pureza final de hidrogénio maior que 99,9% (FAHIM, AL-
SAHHAF e ELKILANI, 2012; YANG et al., 2008; RUTHVEN, 1984, apud PATRICIO, 2016).

ModificagOes posteriores ao ciclo de Skarstrom tornaram esse sistema capaz de oferecer
uma economia energética importante para sua viabilidade econémica, a partir da utilizacdo
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de etapas de equalizacdo de pressdo e repressurizagdo. A alternancia entre essas etapas,
classificadas como adsorcdo e regeneracdo (dos leitos), é responsavel pela separacdo dos
gases, resultando em correntes de hidrogénio de alta pureza (TRINDADE, 2023).

Outra modificagao significativa em relagdo ao ciclo de Skarstrom reside na inclusao de
mais leitos de adsorcdo operando simultaneamente. Segundo BARG (2000), a incorporacao
de multiplos leitos em unidades de PSA destinadas a purificacdo de hidrogénio é justificada,
uma vez que o maior investimento inicial € compensado pelo aumento na recuperacdo de
hidrogénio.

Nesse sentido, é frequente encontrar sistemas de purificacdo de hidrogénio contendo seis
vasos de adsorcdo. Sendo que diversas configuracdes de ciclos podem ser desenvolvidas para
um sistema que opera nesse molde. A imagem abaixo representa um perfil tipico de um vaso
operando nesse sistema:

Variagao da pressao ao longo de um ciclo

Proporciona

35 - | Equalizagdo 1

Pressurizagdo
v
30 _1 com produto
-
Proporciona

A Equalizagdo 2

Recebe
Equalizagdo 1

Proporciona
"| Equalizagdo 3

Recebe
Equalizagdo 2

Pressio (bar)

Proporciona

5 - | Purgae .| Recebe
blowdown Equalizagdo 3

O I I I I 1 1
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000

Tempo (s)

Figura 2.3: Perfil tipico de pressao com o tempo.
Adaptado de BARG, 2000.

O perfil mostrado na Figura 2.3 é uma representacdo para um leito de adsor¢cdo num
sistema contendo 6 vasos e 12 etapas, as quais seriam, respectivamente, adsorcdo a alta
pressdo, proporciona equalizacdo de pressoes 1, hold, proporciona equalizacdo de pressoes
2, proporciona equalizacdo de pressGes 3, proporciona purga, blowdown, purga, recebe
equalizacdo de pressoes 3, recebe equalizacdo de pressdes 2, recebe equalizacdo de pressoes
1 e repressurizacdo com produto. Sendo que a etapa de hold, neste caso, esta presente para
fins de sincronismo entre os leitos. Além disso, nas etapas de pressdo varidvel, a abertura das
valvulas é usualmente controlada de forma que a pressdo nos vasos varie linearmente com o
tempo (BARG, 2000).
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2.4 Modelagem Dinamica e Simulagao de Processos

A modelagem de um processo dindmico desempenha um papel essencial na compreensao
e otimizacdo de operagdes industriais ao longo do tempo. Enquanto os modelos de estado
estaciondrio sdo adequados para situacOes estaveis, processos inerentemente dindmicos ou
fases transitorias demandam abordagens que capturem sua complexidade temporal. A
modelagem dindmica proporciona uma visdo aprofundada dos aspectos varidveis ao longo do
tempo, sendo especialmente crucial para entender e antecipar fendmenos como inicializacao,
desligamento e variagGes operacionais.

Segundo Matzopoulos (2011), para ser util na analise de projeto e opera¢dao, um modelo
deve ter capacidade preditiva para que, por exemplo, dado um novo conjunto de condigGes
de alimentacdo, operac¢do ou parametros de projeto, ele calcule taxas revisadas precisas para
os valores de saida de interesse. Para ser preditivo, um modelo precisa levar em consideracao
todos os fendmenos que afetam significativamente os valores de saida de interesse, com o
grau de precisdo necessario. Na melhor das hipoteses, um modelo é capaz de prever o
comportamento real com precisdo em uma ampla gama de condigdes sem reajustar os
parametros do modelo, tornando possivel explorar o espaco de projeto ou operacdo de
maneira consistente e abrangente e ter confianca nos resultados.

No ambito da simulacdo, destaca-se o conceito de gémeos digitais, uma tecnologia que
replica digitalmente sistemas fisicos, oferecendo representacdes virtuais precisas e dindmicas.
Esses gémeos digitais, alimentados por dados em tempo real, proporcionam uma
compreensao abrangente e interativa dos processos industriais. Essa interconexdo entre
simulacdo e gémeos digitais ndo apenas aprimora a compreensao dos processos industriais,
mas também facilita a tomada de decisGes embasadas, a predicio de falhas e a
implementacdo eficiente de estratégias de melhoria na operacao.

Os gémeos digitais podem ser cruciais no monitoramento e diagndstico de falhas no
processo de PSA. Algoritmos de controle e estratégias de otimizacdo podem ser testados e
validados no gémeo digital antes de ser implementado em operagdes de plantas em tempo
real (Martins et al.,, 2021; Nufez et al.,, 2022). Diferentes cendrios de falhas podem ser
simulados para gerar um conjunto de dados que poderd ser utilizado no treinamento de
modelos baseados em técnicas de inteligéncia artificial, que poderdo ser usados para
reconhecer padrdes operacionais normais e anémalos.

Figura 2.4: Representacdo de um gémeo digital de uma unidade de PSA ficticia.
Fonte: do autor.
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3 Estudo de Caso

Nesta secdo, é fornecida uma visdo geral da unidade e do processo de PSA, que esta
detalhado no manual da unidade de geracdo de hidrogénio usada como referéncia neste
trabalho. O objetivo principal consiste em desenvolver um modelo capaz de descrever as
variagdes de pressao em cada leito de adsorgao, capturando a dinamica intrinseca das etapas
e do ciclo de PSA. Compreender o processo em sua totalidade é indispensavel, uma vez que a
validacdo do modelo sera conduzida por meio da comparagdo dos resultados de simulacdo
com dados operacionais obtidos da unidade real. A seguir, apresentam-se detalhes sobre a
unidade especifica em foco.

A unidade de PSA a ser analisada integra-se a Unidade de Geracdo de Hidrogénio (UGH),
responsavel pela producdo de hidrogénio puro destinado a unidades de hidrotratamento
(HDT). Este sistema faz parte do parque de uma refinaria no Brasil, localizada no Rio de Janeiro.

3.1 Visdo Geral do Processo

Um reformador a vapor, que emprega gas natural como matéria-prima, gera um gas
enriquecido em hidrogénio com, aproximadamente, 72% de pureza, contendo também
compostos como mondxido de carbono, didéxido de carbono, metano e agua. Esse gas é
conduzido para a unidade de PSA, cuja finalidade é purificar o hidrogénio atingindo uma
pureza maior que 99,9% molar. Ao passar pela unidade de PSA, duas correntes gasosas serao
geradas, uma de produto (H2 puro) e outra contendo o gds de purga (Hz2, CO, CO2, CHa e H20).

O hidrogénio purificado na PSA é, entdo, descarregado a uma pressdo de
aproximadamente 20,5 bar para dois compressores. Esses compressores sao responsaveis por
fornecer hidrogénio puro na pressdo de processo necessdria para a unidade de HDT. No
entanto, antes de entrar nos compressores, o hidrogénio passa por um filtro projetado para
remover os residuos de adsorvente proveniente dos leitos de adsor¢do. Isso é crucial para
evitar que esses residuos entrem nos compressores, mantendo a integridade do sistema.

Ja asimpurezas adsorvidas saem na corrente de gas de purga, onde serdo homogeneizadas
no vaso de mistura de gas residual. O gas residual que sai da unidade da unidade PSA é
fornecido a uma pressdo média de aproximadamente 0,5 bar para o forno do reformador a
vapor. O esquema ilustrado na Figura 3.1 apresenta uma visdo macro do processo.

Gas de alimentagdo
(H2, CO, CO2,CHa) H299.9 % pureza

Unidade de PSA Compressores
i | ! > (Unidade de HDT)
H2 - Filtro

Gés de

Purga

Forno do
P> Reformador a
U Vapor
Tambor de mistura
de gas residual

Figura 3.1: Fluxograma simplificado do processo de purificacdo de hidrogénio.
Fonte: Manual da PSA avaliada.
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3.2 Detalhamento do Processo de PSA

O processo de adsorc¢ao por pressdo alternada (PSA) em UGHs é baseado em fendmenos
de adsorcdo fisica, em que compostos altamente volateis com baixa polaridade, como o
hidrogénio, sdao essencialmente ndo adsorviveis quando comparados com moléculas como
CO, CO2, N2 e hidrocarbonetos. Portanto, a maioria das impurezas presentes em uma corrente
contendo hidrogénio podem ser adsorvidas seletivamente, obtendo, assim, hidrogénio com
elevada pureza.

De maneira geral, o processo de PSA, funciona alternando entre as fases de adsorcdo e
dessorcdo, sendo esta ultima também chamada de etapa de regeneracao:

e Adsorc¢ao: Nesta fase o gas de alimentacdo é pressurizado e passa através de uma
coluna de adsorventes. As impurezas no gas de alimentacdo sdo adsorvidas, isto é,
retidas na superficie sélida dos adsorventes, enquanto o hidrogénio passa através
da coluna.

e Dessorcao ou Regeneragdo: Nesta fase ha a remogao de moléculas adsorvidas da
superficie solida. Para isso, esta etapa ocorre com a reducdo da pressao do leito,
reduzindo a carga residual das impurezas o maximo possivel.

Este processo ocorre a temperatura ambiente, ndo havendo a necessidade de calor para
o processo de regeneracdo. Variacbes minimas na temperatura sdo provocadas
exclusivamente pela liberagdo de calor durante a adsorcdo e pela perda de calor durante a
dessorcdo e despressurizacdo. Isto leva a uma vida util extremamente longa do material
adsorvente, ndo havendo a desativacdo significativa deste por efeitos térmicos.

Além disso, uma unidade de PSA é projetada para purificar o hidrogénio bruto proveniente
da alimentag¢do de maneira continua. Embora o processo de PSA externamente apare¢a como
um processo continuo, internamente este é um processo descontinuo periddico, o qual
consiste em uma série de etapas ocorrendo em paralelo. Em geral, cada vaso de adsorcao
executa um ciclo de PSA especifico que é repetido de forma ciclica. Um ciclo de PSA é
composto por duas fases basicas: adsorcao e regeneracdo. A fase de regeneracdo em si é uma
cadeia de fases subsequentes, consistindo em:

1) EXPANSAO, PROMOVER PURGA e DESCARGA — Etapas que correspondem a uma
transicdo de pressdo do sistema, da pressdo de adsorc¢do (pressdo maxima) até a
pressdo de purga (pressao minima);

2) PURGA — Ocorre na pressdao minima de processo;

3) PRESSURIZAGAO - Etapa responsavel pela restauragdo da pressdo do sistema até
a pressao de adsorgao;

Cabe ressaltar que a etapa de expansao utiliza o hidrogénio remanescente, subsequente
a conclusao da etapa de adsorcdo em alta pressao, a fim de pressurizar um leito secundario,
o qual ja passou pela fase de purga. Este procedimento é frequentemente designado como a
etapa de equalizagao.
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Esta etapa de equalizagdo, representou um grande avanco em relacdo ao ciclo de
Skarstrom, pois permitiu economizar energia e tornar a adsorg¢do por pressoes alternadas mais
vidvel economicamente e industrialmente.

Assim, em um ciclo completo um Unico vaso de adsorcdo ird passar pelas fases de
adsorcdo, promover equalizacdo, promover purga, descarga, purga, receber equalizacdo e
pressurizacao com produto, respectivamente. O chaveamento entre vdlvulas é intermediado
por meio de um sistema de controle que garanta o sequenciamento do processo. Isso implica
que, enquanto um ou mais leitos realizam a adsorgao, outros leitos estdo constantemente em
fase de regeneracdo, assegurando a substituicido do leito adsorvente antes que sua
capacidade de adsorc¢ao seja totalmente utilizada. A Tabela 3.1 descreve e ilustra as etapas do

processo de PSA.

Tabela 3.1: Descricdo das etapas do processo de PSA.

Fluxograma

Descrigcao

Alimentagao

Valvula P

Valvula F

H2
(Produto)

ADSORCAO: Etapa em que ocorre a
separacao das impurezas, as quais
ficam retidas no leito adsorvente,
enquanto o hidrogénio purificado
segue para ser fornecido as HDTs. A
entrada de alimentacdo se da na
extremidade inferior do vaso,
enquanto o produto é retirado na
extremidade superior. Essa etapa
opera na pressdao maxima,
tipicamente 20 bar.

o
7

Vaso A

N

Valvula AB-1 Valvula AB-2

Pa > Ps

N\

Vaso B

EQUALIZAGAO:

Nesta etapa um leito que passou
pela etapa de adsorgao realiza sua
expansao, promovendo a
pressurizacao de outro leito que saiu
da etapa de purga e esta se
preparando para a etapa de
adsorc¢do em alta pressao. No
fluxograma ao lado, considera-se
gue o vaso A estd “Promovendo
Equalizacdo”, enquanto o vaso B
esta “Recebendo Equalizacdo”.
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Vaso A DESCARGA:
Etapa final do processo de
7 \o/ despressurizacao. Seu objetivo é
// garantir que o vaso atinja a pressao
% necessaria para a etapa
subsequente, a purga. Para isso,

uma valvula na secao inferior do
vaso de adsorgdo é aberta,

Vaso de permitindo que o gas escape para o
GosSaed vaso de gds residual. Durante este
processo, as impurezas adsorvidas
comecam a se dessorver. Etapa de
menor pressdo igual a 0,5 bar.

Valvula D-1

PROMOVER PURGA e PURGA:
Um vaso que esta despressurizando

I T descarrega o hidrogénio
VwiaAst  ViwuaAs2 remanescente da etapa de adsorcao

(P (P . ~
o1 o/ em outro vaso que esta na pressao
Pa > Ps de purga, dessa forma,
possibilitando a dessorc¢do do leito.
No fluxograma ao lado, tem-se que
o vaso A estd promovendo a purga
Vaso de do vaso B. O gds de purga (gas
Valvula B - Purga Gas Residual . ) P A
residual) do leito B é direcionado a
um vaso de maior volume que
encaminhara estes compostos
dessorvidos para queima.

Vaso A Vaso B

PRESSURIZAGAO COM PRODUTO:
Uma corrente de produto volta
como reciclo para pressurizar o vaso
até a pressdo necessdria para a

Vel VRDRRACS £ etapa seguinte, a adsor¢do. Esta é a
etapa final do processo de

7/ repressurizacao, pois apesar de o
/ vaso receber equalizacdo de outros
// tanques previamente, ainda é
necessario garantir que o sistema
esteja na pressdao maxima para
Vaso A ocorréncia da adsorcdo. A
alimentacdo ocorre no topo da
coluna.

H2
DE RECICLO

Fonte: elaborado pelo autor.
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3.3 Descricdo da Unidade de PSA

A configuracdo da unidade de PSA em estudo, compreende a operacao de seis leitos de
adsorcdo, evidenciando uma corrente de entrada, uma corrente de produto (H2) e uma
corrente de gases residuais, também conhecida como "tail gas" ou gas de purga. A figura 3.2
ilustra o conjunto da unidade.

Produto
20 2 kg/em?

x12

xn
Carga

2 kg/em

Purga
0.35 kg/em?

Figura 3.2: Representacdo esquematica dos seis leitos de adsorc¢do da unidade.
Adaptado de TRINDADE, 2023.

O desenho fundamental do procedimento da unidade visa a operacdo de seis leitos de
adsorcdo em servico. No entanto, é importante reconhecer que eventuais falhas em algum
instrumento de campo ou mau funcionamento de vélvulas de controle podem ocorrer. Neste
cenario, o sistema de controle retira o vaso defeituoso de operacdo, assegurando a
continuidade operacional da planta com cinco ou quatro vasos em pleno funcionamento. O
nimero minimo de vasos para operacdo é quatro. A Tabela 3.2 exemplifica os diferentes
modos de operacao da unidade.

Tabela 3.2: Modalidades operacionais da unidade, variagdes e configuracdes de processo.

Modos de Operacao
Leitos em Operacgdo 6 4
Leitos em Adsor¢ao 2 1 1
N° de Etapas no Ciclo 18 15 8
Vazdo molar H2 (kmol/h) 1040 780 780
% Recuperagao H2 85 85 84

Fonte: Manual da PSA avaliada.

A escolha de operar a unidade com até 4 leitos parte da premissa de otimizagao entre a
recuperacdo maxima e a vazao massica de produto. Inicialmente, com os 6 leitos em operacao,
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atinge-se um percentual de recuperacao elevado, em torno de 85%, acompanhado da mdaxima
vazdo massica de produto. Ao reduzir para 5 leitos, a recuperacao é mantida, porém observa-
se uma reducao de 25% na vazao de saida na linha de produto. Por fim, ao operar com 4 leitos,
é possivel manter a mesma vazdo de produto, embora isso ocorra em detrimento de uma
menor recuperagdo. Destaca-se que operar com um nimero menor de leitos torna o processo
inviavel, devido ao menor desempenho global da unidade. Embora nao esteja ilustrado na
tabela, operar com mais leitos leva a um menor consumo energético, pois hd uma menor
necessidade de comprimir mais o gds, uma vez que boa parte do processo de compressao dos
leitos é feito pelos leitos em etapas intermedidrias. Quando se reduz o numero de leitos,
maiores serdo as variagées de pressao que terdo que ser atingidas pelo compressor, logo
maior o consumo de energia elétrica associada.

Neste estudo, optou-se por descrever a unidade no seu modo padrdo com seis leitos em
operacdo. Sendo assim, tem-se que para cada ciclo completo, havera 2 leitos
simultaneamente em processo de adsor¢do, enquanto, os demais leitos estardo regenerando.
Adicionalmente, cada leito percorre um conjunto de 18 etapas, estabelecendo conexdes com
diversos vasos e correntes em cada etapa por meio do processo de chaveamento das valvulas.
O sequenciamento detalhado dessas etapas pode ser visualizado na Figura 3.3, o qual oferece
uma representagdo sistematica do funcionamento da unidade ao longo do ciclo operacional.

Etapa 18| 1|12 (3|4|5|6(|7|8)]9(10(11]12)13(14|15|16|17 (18

Tempo(s)[ 15|30 |50 | 15|30 (50| 15|30 |50 |15(30(50|15|30|50(|15(30|50] 15

VASO

V-11 A6 | E1 |PP1| E2 [PP2| D1 | D2 |P2|P1|R2|R1[RO1| RO|Al1|A2|A3|A4|AS| A6

V-12 R2 | R1 (RO1| RO| A1 | A2 | A3 | A4| A5 | A6 | E1 |PP1| E2 [PP2| D1 | D2 | P2 [ P1 | R2

V-13 A3 | A4 | AS| A6 | E1 |PP1| E2 [PP2(D1|D2| P2 |P1|R2|R1|RO1|RO|A1|A2|A3

V-14 D2 | P2 | P1|R2|R1|RO1|RO|A1|A2|A3|A4|AS5| A6 | E1 (PP1| E2 |PP2| D1 | D2

V-15 RO|[A1| A2 | A3 | A4 (A5 | A6 | E1 [PP1| E2 |PP2|D1|D2|P2|P1|R2|R1|RO1| RO

V-16 E2 |PP2(D1|D2| P2 |P1|R2|R1|RO1|RO|A1|A2|A3|A4|AS5| A6 | E1 [PP1| E2

|:| Equalizacao I:IAdsorgéo |:| Purga / Promover Purga I:I Descarga

I:I Pressurizagao com Produto

Figura 3.3: Diagrama sequencial de etapas no processo de PSA — Estado dos vasos ao longo
do ciclo operacional. Fonte: Adaptado do Manual da PSA avaliada.

Essa abordagem visa proporcionar uma compreensao abrangente do funcionamento da
unidade e das interacdes complexas entre os leitos, etapas, vasos e correntes no contexto da
operacao ciclica.

Além disso, é possivel ter uma estimativa do tempo necessario para cada etapa, bem como
o tempo para que um ciclo seja completado. A Tabela 3.3 resume os tempos de cada operacao.
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Tabela 3.3: Tempo estimado para cada etapa no ciclo de PSA.

Etapa Tempo (segundos)
Adsorgdo (A1-A6) 190
Equalizacdo (E1-R1 / E2-R2) 15-30
Descarga (D1 - D2) 65
Purga / Promover Purga (PP1-P1 / PP2-P2) 80
Pressurizagdo com Produto (RO1-R0) 65

Fonte: elaborado pelo autor.

Ainda assim, com o objetivo de facilitar a compreensao do ciclo, pode-se agrupar as etapas
de 1 a 18 em conjuntos mais amplos, tornando o processo mais facil de acompanhar. A Figura
3.4 mostra visualmente o ciclo realizado pelo vaso V-11, indicando os vasos conectados por
meio do chaveamento nas etapas de equalizacdo, promover purga e purga.

Promover
Equalizagdo
(E2)

Promover
Equalizagdo
(E1)

Adsorg¢do
(A1-A6)

Promover Purga
(PP1)

Promover Purga
(PP2)

Chaveamento: V-12 Chaveamento: V-14 Chaveamento: V-14 Chaveamento: V-16

Pressurizagdo
com Produto
(RO1 - RO)

Recebe

Equalizagdo
(R1)

Recebe

Equalizagdo
(R2)

Purga

(P1)

Purga
(P2)

Descarga
(D1-D2)

Chaveamento: V-12

Chaveamento: V-15

Chaveamento: V-15

Chaveamento: V-13

Figura 3.4: Fluxograma do ciclo completo para o vaso V-11.
Fonte: elaborado pelo autor.

Nesse contexto, o papel crucial das valvulas de controle se destaca, sendo responsaveis
pelo chaveamento que determina nao apenas a etapa especifica de cada vaso, mas também
a sua interagdo com outros vasos. Cada leito de adsor¢do conta com cinco valvulas de
comutacao e controle, fundamentais para estabelecer as conexdes necessarias durante o
processo de PSA. Essa configuracdo permite a divisdo da unidade em cinco linhas principais,
conforme demonstrado na Tabela 3.4 e correspondentemente ilustrado na Figura 3.5.

Tabela 3.4: Linhas, valvulas e etapas da unidade de PSA

Linha Fungdo Valvulas Etapas
1 Entrada de gds de alimentacdo |X11, X21, X31, X41, X51, X61 Al, A2, A3, A4, A5, A6
2 H2 — Saida de Produto X12, X22, X32, X42, X52, X62 A1, A2, A3, Ad, A5, A6
3 Equalizacdo / Promover Purga | X13, X23, X33, X43, X53, X63 PP1/P1, PP2/P2, E2/R2
4 Saida de gés de purga X14, X24, X34, X44, X54, X64 D1, D2, P2, P1
5 Equalizacdo / Repressurizacdo | X15, X25, X35, X45, X55, X65, XP | E1/R1, RO1, RO

Fonte: Adaptado do Manual da PSA avaliada.
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i 2
1a & Produto
20 2 kg/om?

X112

Ny I - e Linha 5

—ple—1 ¢ — 1 e —Je—1 e

s Linha 3
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X1
Carga
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e Linha 4 K a1

Figura 3.5: Representacdo esquematica das 5 linhas da unidade.
Adaptado de TRINDADE, 2023.

Adicionalmente, destaca-se que cada linha possui valvulas com especificidades
particulares, incluindo variagdes no tipo (valvula globo ou borboleta), coeficiente de vazdo e
tipo de controle adotado. O controle pode ser de sinal analdgico (4 a 20 mA) ou binario
(ON/OFF, representado por 0 ou 1). A Tabela 3.5 resume os diferentes tipos de valvulas
presentes na unidade.

Tabela 3.5: Caracteristicas das valvulas da unidade.

Linha Tipo C, 100% Abertura Tipo de Controle
1 Vélvula Borboleta 920 ON/OFF
2 Valvula Borboleta 400 ON/OFF
3 Valvula Globo 108 Analdégico (4 a 20 mA)
4 Valvula Borboleta 3400 Analdgico (4 a 20 mA)
5 Valvula Borboleta 400 Analégico (4 a 20 mA)
5 (XP) Valvula Globo 82 Analdgico (4 a 20 mA)

Fonte: do autor.

As caracteristicas das valvulas na unidade foram estrategicamente escolhidas para atender
as necessidades especificas de cada etapa do processo. As valvulas borboletas, nas correntes
de alimentagdo e produto, sdo do tipo ON/OFF, ideais para uma rapida interrup¢do ou
liberacdo total do fluxo. J& as valvulas globo, com um coeficiente de vazdo (Cv) menor,
desempenham um papel crucial em etapas que exigem uma restricio mais significativa no
fluxo, como promover purga e repressurizagao (valvula XP da linha 5).
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Por outro lado, cada etapa da PSA é caracterizada por um perfil especifico de pressao,
sendo a obtencdo deste um dos objetivos deste estudo. O foco reside na elaboracdo de um
modelo que seja capaz de representar estas variacbes de pressdao ao longo do tempo, de
acordo com a etapa e o chaveamento estabelecido. Na unidade em analise, sensores de
pressdo estrategicamente posicionados nos vasos possibilitam a obtencdo do perfil real ao
longo do processo. A Figura 3.6, a seguir, apresenta de forma visual o padrdao de pressao
associado ao vaso V-11.

Pressao (bar)

El | PPl [E2| PP2| D1-D2 | P2-P1 [R2| Rl | RO1-RO | Al-A6

Figura 3.6: Variacao de pressdao em cada etapa — Vaso V-11.
Fonte: elaborado pelo autor.

No entanto, para uma visdo global do funcionamento da unidade, torna-se relevante a
visualizacdo do perfil de ambos os vasos simultaneamente, de forma que se consiga captar a
dinamica do sistema e seus chaveamentos. Ao observar as variacdes coordenadas de pressao
em cada vaso, torna-se possivel identificar momentos de transi¢ao entre as fases do ciclo,
proporcionando uma visdo mais rica da interacdo entre os mesmos. A Figura 3.7 apresenta o
perfil de pressdo sincronizado de todos os vasos na unidade de PSA durante um ciclo
operacional.

\
\

-
wn

-
o

i I

\\\\/—4 e ~

w— N1 PL (=] 2P com V=1 P  w—\] 4. PT V-15.PI V-16.PI

Figura 3.7: Perfil de pressao sincronizado de todos os vasos na unidade de PSA ao longo
do ciclo operacional. Fonte: do autor.
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4 Modelagem Dinamica

A aplicagdao de um modelo dinamico viabiliza a andlise da evolugdo temporal das variaveis
de um processo. No contexto deste trabalho, a varidvel monitorada consiste nas pressdes dos
leitos de adsorcdo de uma unidade de PSA, seguindo as diversas fases de um ciclo completo.

Em uma unidade de PSA, tanto os vasos quanto as suas linhas de carga, produto e purga,
encontram-se interligados por meio de valvulas. Dessa forma, como proposta de modelagem
no estudo em questdo, buscou-se relacionar as equac¢bes de escoamento em valvulas de
controle, adaptadas para o escoamento de gases, conforme modelo de escoamento para
fluidos compressiveis (PAVEGLIO, 2023), com equacdes provenientes do balanco de massa
gue se deduzem a partir da equacgdo dos gases ideais, tal como descrito por TRINDADE (2023).

Dessa forma, o objetivo deste modelo fundamenta-se na obtencdo de um sistema de
equacOes diferenciais para cada etapa do ciclo, visando descrever as pressdes nos seis leitos
de adsorcdo, em termos das condigOes iniciais e perturbacgdes nas variaveis do processo.

4.1 Hipoteses e Simplificagoes

Na elaboracdo de um modelo para a unidade de PSA, diversas consideracdes foram
estabelecidas para viabilizar uma analise pratica e eficiente do processo. Tais consideragdes
incluem a simplificagdo do sistema para um estudo mais acessivel acerca da problematica
abordada.

As premissas adotadas na modelagem de uma unidade industrial de adsorcao por pressoes
alternadas, destinada a purificagao de hidrogénio, incluem:

- A fase gasosa exibe um comportamento ideal;
- Os vasos operam em condicoes isotérmicas;

- O escoamento nos dutos é turbulento, adiabatico e sem atrito (ndo se considerou a perda
de carga nas tubulacgGes);

- O escoamento ocorre em dutos de area constante;

- A pressao em todo o vaso é uniforme.

7

.

Lz

Figura 4.1: Representacao ilustrativa de um vaso com fluxo de gés ao longo do eixo z.
Fonte: elaborado pelo autor.
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4.2 Equagao da Valvula de Controle

A equacdo fundamental que governa a vazdo massica de um fluido compressivel através
de uma valvula de controle pode ser expressa pela seguinte equacao:

= c,0Ng FpY Py /;—’Tv’l (4.1)

Sendo:

¢, Coeficiente de vazao da valvula;

6: Fracdo de abertura efetiva da valvula;

Ng: Termo de conversdo de unidades;

Fp: Fator geométrico;

Y: Fator de expansao;

x: Razdo entre a queda de pressdo através da valvula e a sua pressao na entrada;
P;: Pressdo na linha de entrada da valvula;

M: Massa molar;

Z: Fator de compressibilidade do gas;

T;: Temperatura na linha de entrada da valvula.

A deducdo completa da equacao pode ser encontrada no Apéndice B. Neste apéndice, sdo
apresentados os passos detalhados de derivabilidade, iniciando-se com a obtencdo da
equacao basica da valvula por meio da equagdo de Bernoulli com perda de carga. O processo
continua com a adaptagao dessa equagao para o caso de fluidos compressiveis. Para uma
compreensao abrangente da evolucdo matematica, desde os principios fundamentais até a
aplicacdo especifica ao nosso contexto, recomenda-se a consulta ao Apéndice B.
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4.3 Balango de Massa

Durante um ciclo de uma unidade de PSA, um Unico vaso acaba passando por distintas
etapas, conectando-se por meio de valvulas com diferentes vasos e correntes no decorrer
desse processo. Desse modo, torna-se coerente analisar cada etapa separadamente, para que
se consiga descrever o ciclo completo.

4.3.1 Equalizacdo

—> Dk —X

Valvula AB-1 Valvula AB-2

//// Pa > Ps 7//

7. .

Vaso A Vaso B

Figura 4.2: Representacdao esquematica da etapa de equalizacdo entre dois vasos.
Fonte: elaborado pelo autor.

Segundo FELDER e ROUSSEAU (2005), um balango de uma quantidade conservada (massa
total, massa de uma espécie particular, energia, momento) em um sistema (uma unidade de
processo, uma série de unidades ou um processo completo) pode ser descrito da seguinte
forma geral:

entrada — saida + geracao — consumo = acumulo (4.2)

Dessa forma, considerando que se trata de um sistema fechado formado por dois vasos (A
e B) e que toda a massa que sai de A é acumulada em B, pode-se concluir que ndo ha variacao
na massa total do sistema. Expressando em termos da vazdo massica, tem-se:

— 1, = my (4.3)

Sendo my a vazao massica que sai do tanque A e mp a vazdao massica que entra no tanque
B. Para relacionar a pressao do vaso com a massa acumulada no mesmo, se pode fazer uso da
equacao dos gases ideais, dada por:

m

PV == RT (4.4)
M

onde R é a constante universal dos gases ideaise P, V, T, M e m representam pressao, volume,
temperatura, massa molecular e massa de gas contida no vaso analisado, respectivamente.
Neste caso, o gas consiste em uma Unica espécie, o hidrogénio. Isolando o termo da massa de
gas no vaso (m), chega-se a:

vMP

m= — (4.5)
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Conforme TRINDADE (2023), considerando um sistema adiabdtico e isotérmico, a parcela
~ VM N ~
da expressao =7 Permanece constante. A variacdo de massa dentro do vaso, entdo, pode ser
determinada em funcdo da variacdo de pressao:

dm _ VM dP

dt =~ RT dt

(4.6)

A partir da equagdo (4.6) oriunda do balango de massa, e a equagdo da valvula de
controle (4.1), pode-se chegar num sistema de equacbes diferenciais que descreve as
variagOes de pressdes do leito ao longo do tempo:

dpy _ _ RT [z
E— VM<C179N8FPYP1 ZT]_)

dr, _ RT xM
E— VM (CUHNSFPYP:l ZTl)

(4.7)

No entanto, para uma descricao mais fiel deste processo, é crucial levar em consideragdo
a disposicdao apresentada na Figura 4.3. Nessa configuragdo, o fluxo de gas percorre um
conjunto composto por duas valvulas dispostas em série. Como resultado, observa-se a
existéncia de uma pressao intermediaria (P,,,) entre as valvulas. Essa pressdo intermediaria
também exibe variacdes ao longo do tempo.

P+ % Paux {i] P2

Valvula AB-1 Valvula AB-2

Figura 4.3: Representagdo esquematica das pressdes ao longo da tubulagdo entre os
vasos. Fonte: elaborado pelo autor.

Dessa forma, tem-se que para a pressdo no vaso A (P, ):

dPl_ _ E le
E— VM <CU 81 N8 FP Yl Pl ZT1 ) (4.8)

Onde:

0, é a fragdo de abertura efetiva da valvula AB-1;

P1— Paux

X, é queda de pressdo na valvula AB-1, dada pela relagao x; = -
1

Y; é o fator de expansdo na valvula AB-1, dada pelarelagdo ¥V; =1 — »

De maneira equivalente, o mesmo pode ser aplicado para a pressao no vaso B (P,):
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dP: RT M
d_tzz W(CUHZNSFPYZPauX );Z_Tl) (4.9)

Onde:

0, é a fragao de abertura efetiva da valvula AB-2;

. ~ . ~ Paux— P
X, é queda de pressdo na valvula AB-2, dada pela relagdo x, = “:f—z ;
aux
, ~ / ~ X
Y, é o fator de expansdo na valvula AB-2, dada pelarelagdo Y, =1 — (kz) ;
3(— )xe
1.4

Dessa forma, tem-se que a pressao intermedidria (P,,,,) é fungdo de P; e P,.

Poux = f(PbPZ) (4.10)

Sendo assim, como forma de simplificagao do caso em questdo, é possivel encontrar uma
solugdo analitica para P, de forma que as expressdes (4.8) e (4.9) formem um sistema de
equacoes algébricas diferenciais (SEAD ou DAE em inglés, Differential Algebraic Equations).

Assim, como ponto de partida para desenvolvimento de uma equacdo analitica
simplificada para P,,,, pode-se considerar que a vazao massica é constante em todo o
percurso ao longo da tubulagdo entre os vasos A e B.

A expressao para a vazao massica na valvula AB-1 pode ser expressa pela equacao:

N — _ 1 P1— Paux i P1— Paux
m = c, 6, NgFp (1 ram ( - )) P, /ZTl /—Pl (4.11)

Tendo em mente que o termo

() (812

1.4

€ pequeno e para facilitar a solucdo, sera considerado inicialmente constante, sendo

, . ~ P+ P I ~
calculado através da aproximagao P, = 12 2 | que substituindo na expressdo (4.12),

permite que se reescreva da seguinte forma:

1 Ll)xt (22) (4.13)

1.4

A ideia é calcular esse valor no inicio e usar como constante nos célculos, assim, pode-se
agrupar todas as constantes da formula, de modo que esta sera representada simplesmente
como uma constante "C".

_ 1 Pi—P, M
C, = ¢, Ny Fp (1 6(1_,;)%( = )) /ZTl (4.14)

Isso nos permite reescrever a equacao da valvula da seguinte forma:
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th = 6;Ciy/Py (P — Paux) (4.15)
Considerando a vazdo massica para a valvula AB-1 é a mesma para a valvula AB-2
9161\/P1(P1 - Paux) = QZCZN/Paux(Paux - PZ) (4.16)

Em que a constante C, pode ser obtida de maneira semelhante a constante C;, sendo
dada pela expressdo abaixo:

_ 1 Pi— P, M
C, = ¢, Ng Fp (1 i (P1+P2)> /ZTl (4.17)

Para resolver a equacdo (4.16) foi utilizado o software MapleSoft que se justifica pela sua

eficdcia em lidar com manipulagdes simbdlicas complexas, permitindo obter uma expressao
simplificada de maneira precisa e eficiente.

Essencialmente a solugdo para a variavel P,,, na equagdo (4.16) fundamenta-se numa
funcdo polinomial de segundo grau, conforme explicitado pela expressdo a seguir:

0,°Co% Puu” + Poux (91ZC1ZP1 — 6,°C,°P, ) — 0,°C,*P,”

=0
A solugdo analitica obtida apresenta-se como segue:
—C12P10:% + C,2P,0,% + J614P12914 + 4C12C5%P120,20,% — 2 C12C,2P1P,01%60,% + C*P,20,%
Py =
aux = 2 922C22

(4.18)

Por fim, pode-se chegar num sistema de equacOes algébricas diferenciais que governam
as variacoes de pressdes dos vasos no decorrer do tempo:

dP. RT M
|(d—t1: — W(Cvel NSFP Y1P1 9;1T1 >\|
dP; RT M
i d_tzz W (Cv 92 N8 FP Yz Paux ’);Z_Tl )? (4.19)
conforme
k P —— eq.(4.18) )

Este modelo matematico descreve o processo dindamico de equalizacdo de pressdo entre

dois tanques, um de maior pressao (P;), o qual esta promovendo equalizagdo de outro tanque
a uma pressao menor (P,).
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4.3.2 Purga — Promover Purga

K%k,

Valvula AB-1 Valvula AB-2
& -5
// Pa> Ps

.

AN

Vaso A Vaso B

P>

Valvula B - Purga

Figura 4.4: Representagdao esquematica da etapa de purga e promover purga entre dois
vasos. Fonte: elaborado pelo autor.

Nesta abordagem, considera-se que ocorre a transferéncia de massa das espécies
adsorvidas no material adsorvente em direcdo ao fluxo de gas hidrogénio proveniente do vaso
A. Sendo assim, havera também uma variacdo da massa molar do gas presente no vaso B, o
qual esta na etapa de purga. As variagdes massicas em cada tanque podem ser expressas pelas
relacGes advindas da equacdo dos gases ideais, com as seguintes adaptacodes:

. dmy V. d(MPp)
Me =~ T R’T dt

dm, VM dP,
dt  RT dt

Ii”lA =
Para o vaso A, ndo hd correntes de entrada, de modo que toda a variacdo massica se deve

pela saida de gases deste vaso:

dmy )
dt = — IMggig

A vazdo massica que sai do vaso A pode ser determinada utilizando a equacdo (4.1) para
o escoamento em valvulas de controle. Dessa forma, a dinamica de pressdao deste vaso é
representada pela equacdo diferencial abaixo:

dpP, RT x, M
@ - vm \ @O NsFe Vi P oo
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No que diz respeito ao vaso B, é necessario considerar a presenga de duas correntes, uma
de entrada e outra de saida. Nesse contexto, a equacdo que descreve o balango de massa no
tanque B é expressa da seguinte forma:

dmg
dt

= Mgptrqp — Msaip

Além disso, é importante ressaltar que a abordagem de dessor¢ao do vaso B, introduz uma
dindmica particular. Ao considerar a corrente que entra no vaso B, percebe-se que esta
representa o hidrogénio liberado pelo vaso A para promover sua purga. No entanto, na
corrente de saida, é necessdrio observar um aumento na massa, indicativo da liberacdo de
gases adsorvidos durante o processo de dessorg¢do. Essa variacdo de massa pode ser expressa
pelo incremento na massa molar na corrente de saida, que, além do hidrogénio, agora
transporta os demais elementos adsorvidos (CO, CO2, CHs, N2). A massa molar na corrente de
purga sendo representada por My, gq-

Logo, as taxas massicas de entrada e saida podem ser representadas pelas seguintes
equacdes:

. X, M
Mgpirap = €y 03 Ng Fp Y, Py ﬁ
1
. X3 Mpurga
Mggip = €, 03 Ng Fp Y3 P, T
1

Ainda é necessario considerar que a massa molar no vaso B esta variando ao longo do
tempo, devido ao processo de dessor¢ao. Para abordar essa dinamica, seria necessario aplicar
um balanco de massa por componente, no qual a taxa de variacdo da massa é influenciada
pelas entradas, saidas e, crucialmente, por um termo de geracdo. Esse termo de geracdo seria
derivado das isotermas de adsor¢do, que representaria as interagGes adsorvente-superficie
durante o processo. No entanto, esse caminho levaria a uma modelagem rigorosa, a qual seria
uma etapa subsequente a este estudo. Desta forma, a fim de simplificar, optou-se por
considerar uma massa molar média. Neste contexto, na extremidade de entrada do gas, seu
valor equivale a massa molar do hidrogénio (M) e na extremidade de saida, igual a massa
molar do gas de purga (Mpyrga)-

Desse modo, chega-se no sistema de equacOes algébricas diferenciais que de fato,
descreve as variacdes de pressao dos vasos nesta etapa:

((dPy _  RT x1 M )
M <Cv91N8FPY1P1 ZT )

{ & ﬂ X, M _ RT X3 Mpurga »
at vm \&v 0, Ng Fp Yy Poyx 7T, VMpurga ¢y 03 Ng Fp Y3 P, Bz

\ conforme

P —— eq.(4.18)

(4.20)
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Onde:

6, 0, e 65 sdo, respectivamente, a fracao de abertura efetiva das valvulas AB-1, AB-2 e B-
Purga;

X1, X5 € X3 S0, respectivamente, a queda de pressao nas valvulas AB-1, AB-2 e B-Purga. Sendo

. _ P1— Paux _ Paux— P _ PZ_Ppurga_
que:x; = ——— ,X; = ——=, X3 = ————;
Py Payx P,

Y:, Y, eY; sdo, respectivamente, o fator de expansao nas valvulas AB-1, AB-2 e B-Purga. Sendo

Y, =1 2 Y. =1— —2—;
(g (g (57

Importante ressaltar que a pressdo de purga (Pyyrgq) € um dado conhecido de processo,
o qual representa a pressdo no vaso de gas de purga. A obtencdo de uma solucdo Unica para
a equacdo (4.20) torna-se viavel ao considerarmos as condigdes iniciais P;(t = 0) = Py, ia
e P(t=0)= Py, .iar ONde Py . corresponde a pressdo do vaso A no inicio da etapa
"Promover Purga", e P, . representa a pressdo do vaso B no inicio do processo de purga.

que:Y; =1-—

4.3.3 Adsorcdo

H2
(Produto)

Valvula P

Yo
T

A Vaso A

Alimentagao

Valvula F

Figura 4.5: Representacdo esquematica da etapa de adsorcao.
Fonte: elaborado pelo autor.

De forma semelhante a abordagem proposta na etapa de purga, o processo de adsor¢ao
também ocorre com transferéncia de massa. No entanto, agora considera-se que moléculas
de CO, CO2 e CHa presentes na alimentacdo sdo adsorvidas pelo material adsorvente,
enquanto o hidrogénio passa através do leito. Como consequéncia, tem-se que nesta etapa
também ocorre uma variagao da massa molar no vaso durante o processo.

Desse modo, a equacdo que relaciona as varidveis de estado do gds considerando o
processo de adsorcao se torna:

dm, V d(MP,)

dt RT dt
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Considerando o sistema em questdo, o balanco de massa desse sistema é dado por:

dmy . .
dt = Mgptraa — Mggia

As vazBes massicas de entrada e saida podem ser representadas pelas seguintes equacdes,
provenientes da equacgado (4.1):

. X1 Mfeed
Mgpirqa = Cp 01 Ng Fp Yy Pfeed T
1
. X, M
Mggig = €, 0, NgFp Y, Py 7T,

De maneira equivalente ao modelo proposto na etapa de purga, considera-se uma massa
molar média no vaso durante o processo de adsorcdo. Na extremidade de entrada tem-se que
a corrente esta a Mg,.4 que corresponde a massa molar na alimentagdo, enquanto na saida
tem-se a massa do hidrogénio puro (M).

Desse modo, chega-se na equacdo diferencial que descreve a variacdo de pressdo do vaso
na etapa de adsorc¢ao:

dP —_RT X1 Mfeed RT xo M
{d_t1 T VMfeeq <CV 01 Ng Fp Y1 Preea ’Z—Tl ) = M (CU 0, Ng FpY, Pq /ZZT1 )} @21

Onde:

0, e 0, sdo, respectivamente, a fracdo de abertura efetiva das valvulas F e P;

% : ~ ‘ Pfeeq— P
X1 e X, sdo, respectivamente, a queda de pressao nas valvulas F e P. Sendo que: x; = %
feed
_ P1— Pprodut:o
exX, = ———;
Py

Y, e Y, sdo, respectivamente, o fator de expansdo nas valvulas F e P. Sendo que

—1_ X1 — 1 X2
Y,=1 el,=1 3(1_,;)%,

353 )xe

A pressdo da alimentagdo (Py..q) € a pressdo de produto (Pp;qyt0) s30 dados conhecidos
do processo. Para a obtencdo de uma solucdo Unica da equacdo acima (4.21), considera-se a
condigdo inicial P;(t =0) = Py, ... remaqueP, . ¢&a pressio do vaso no inicio do
processo de adsorc¢ao.
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4.3.4 Descarga (blowdown)

Vaso A

7

.

N—

> k—>

Valvula D-1

Figura 4.6: Representagdao esquematica da etapa de blowdown de um vaso.
Fonte: elaborado pelo autor.

Nesta etapa, tem-se a despressurizacao do leito até a pressdo de purga. Dessa forma, a
vazdo massica esta diretamente relacionada a diminuicdo de pressdao no vaso, conforme é
possivel verificar na relagao abaixo para este sistema:

L dmu_ VMyurge dPy
4 dt RT dt

I ~_ (dP - T
Em que a variagao temporal de pressdo (d—tA) < 0, indicando a diminuigdo da massa
presente no vaso ao longo do tempo.

Considerando, portanto, o efeito da valvula presente na linha de descarga, a equacao
diferencial destinada a caracterizar a dinamica desta etapa pode ser expressa da seguinte

forma:
dP1 _ _ RT X Mpurga
{F = —VMpurga <C1; 6 N8 Fp Y P1 ’—Z T )} (4.22)

Neste contexto, a varidvel x, que denota a queda de pressao na valvula, sera fixada em um
Py Ppurga

valor terminal representado por Fyyrga, OU S€ja, x = P:

Observa-se, também, que nesta etapa ocorre o inicio do processo de dessor¢do das
particulas adsorvidas, possibilitando a aproximacdo da massa molar do leito durante esse
processo como sendo My, gq-

Finalmente, considerando a obten¢do de uma solugdo Unica para a equacao (4.22) acima,
considera-se a condigdo inicial P;(t =0) = Py, €MaueP; . €apressdo do tanque
no inicio do processo de descarga.
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4.3.5 Pressurizacdo com Produto

Valvula XP Valvula AB-1

/7
Y,

T

.

Vaso A

Figura 4.7: Representagdo esquematica da etapa de pressurizagdao com produto de um vaso.
Fonte: elaborado pelo autor.

Nesta fase do processo, uma corrente proveniente da linha de produto, composta pelo
composto de interesse (Hz), é redirecionada como reciclo. Essa corrente é utilizada para
repressurizar um vaso que se encontra em fase de preparacdo para a etapa subsequente de

adsor¢dao em alta pressao.

Logo, a dinamica deste sistema assemelha-se aquela apresentada anteriormente na etapa
de descarga, no entanto, com a diferenga de que o vaso estd pressurizando até alcangar a
pressao de adsorgao.

Portanto, tem-se que toda a massa de hidrogénio gasoso que entra no vaso A esta
acumulando no mesmo.

dm, VM dP,
dt ~ RT dt

rhA=

I ~ _ (dP .
Na qual a variacdo temporal de pressdo (d—tA) > 0, indicando um aumento da massa

presente no vaso ao longo do tempo.

Dessa maneira, ao levar em consideragao a presenga de ambas as valvulas existentes na
linha de reciclo, tem-se que a equacao diferencial que descreve a dinamica desta etapa pode
ser formulada da seguinte maneira:

dP. RT M
{d_tlz W ( v92 N8 FP Yl Paux /)Zc_Tl )} (4-23)

A variavel x que representa a queda de pressdo na valvula, tem a montante a pressao
intermediaria (P, ) entre ambas as valvulas da linha de reciclo e a pressdo no vaso a jusante.

Poyx —

P .
Dessa forma, x = *. Neste caso, 0, representa a abertura da vélvula AB-1.

aux
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Importante ressaltar que a pressdo intermediaria (P,,, ), neste caso, ndo se calcula de
maneira exatamente idéntica ao descrito na equacdo (4.18). Uma vez que agora tem-se uma
pressdo conhecida e constante na entrada (Pproguto ), @0 invés de P;. Sendo assim basta
reajustar as equagbes substituindo P; por P,ypgyuto € P2 por Py . A Figura 4.8 resume essa

modificacdo:
Pproduto I% Paux i i ] P1

Valvula XP Valvula AB-1

Figura 4.8: Representacdo esquematica das pressoes ao longo da tubulacdo na etapa de
pressurizacao com produto. Fonte: elaborado pelo autor.

Logo, as constantes C; e C, devem ser reescritas da seguinte forma:

1 Pproduto— P1 M

Ci= o NgFp (1 (p ) (4.24)
1 vie P 6(1—l;)xt Pproduto ZTl
1 Pproduto— P1 M

Co=1cp NgFp |1— ( E ) / 4,25

2 vz I8 TP 3(1—’;)xt Pprodutot P1 ZTy ( )

De maneira equivalente, adaptando a solugdo analitica de P,,,,, , obtém-se que no processo
de pressurizacao com produto:

2 2 2 2 4 2, 2 2 2 2, 2 2 2 4
—C1 Pprodutogl + C2°P16; +JC14Pprodut0291 + 4C7°C; Pprodutozgl 02" -2C1°C; Pprodutoplgl 02" + C24P1292

Py =
aux = 20,7C,2

(4.26)

Assim, na verdade tem-se uma equacao algébrica diferencial (DAE) que define a dinamica
do sistema na etapa de pressurizacdo com produto:

ap _ T [zm
?_ VM ( v92 N8 FP Yl Paux 7T ) (4'27)

conforme
P ——— eq.(4.26)

Por fim, para se obter uma solugdo especifica para equacao (4.27) descrita anteriormente,
considera-se a condigdo inicial P;(t =0) = P, ,emqueP; .. ¢&a pressdodovasono
inicio do processo de repressurizacao.
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5 Simulagdao — Método e Ferramentas

A presente secdo discorre sobre os elementos fundamentais empregados na simulacao
proposta, destacando materiais, software e o conjunto de dados que fundamentam este
estudo. Assim, busca-se proporcionar uma compreensdo abrangente das ferramentas e
técnicas empregadas na condugdo da simulagdo, visando a elucidar o processo de modelagem
adotado.

5.1 Software

A execugdo do estudo se deu mediante programagdao em Python, versao 3.11, utilizando o
ambiente Jupyter Notebook como plataforma de desenvolvimento. A simulacdo foi apoiada
em bibliotecas especificas para analise de dados, destacando-se a utilizagdo de Numpy e
Pandas para a manipulagao e importagao eficiente de dados provenientes da planta industrial.
A anailise e representagdo grafica dos resultados foram realizadas por meio da biblioteca
Matplotlib, enquanto a resolugdo numérica das Equagdes Diferenciais Ordinarias (EDOs)
representativas do modelo foi executada com o suporte da biblioteca SciPy, empregando a
fungdo odeint baseada no método Runge-Kutta de ordem 4 (RK4).

5.2 Conjunto de dados

No ambito da simulacdo dindamica, parametros especificos do processo, inclusive aqueles
que variam com o tempo, como a abertura das valvulas, sdo essenciais para uma
representacdo fidedigna do sistema.

Desse modo, para assegurar a fidelidade da simulacdo as condicdes reais de operacdo,
utilizaram-se dados reais da planta industrial. Estes dados abrangem caracteristicas gerais
sobre a unidade e o processo, como, por exemplo, o volume dos vasos, o coeficiente de vazao
das valvulas de controle e a massa molar das correntes. Adicionalmente, foram incorporados
dados dinamicos que variam ao longo do tempo, no caso, a dindmica de abertura das valvulas,
desempenhando um papel crucial na compreensdo da evolugdo do sistema operacional.

5.2.1 Abertura das vdlvulas de Controle

As valvulas de controle desempenham um papel fundamental na unidade de PSA, sendo
responsaveis pelo chaveamento entre os seis leitos de adsorcao (V-11 a V-16). Na
configuracdo especifica da unidade em analise, observa-se a presenca de duas categorias
principais de valvulas: as valvulas de controle on-off, que operam em estados totalmente
aberto ou fechado, e as valvulas de controle de abertura continua, que possibilitam um fluxo
controlado de gas ao longo da tubulacgdo.

A representacdo grafica abaixo demonstra o funcionamento de duas valvulas da unidade
ao longo do tempo. A curva em azul exemplifica uma valvula do tipo on-off, enquanto a curva
em amarelo representa uma valvula de abertura continua:
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Figura 5.1: Comportamento temporal das valvulas de controle na unidade de PSA.
Fonte: do autor.

Nesse contexto, é importante ressaltar que esses dados foram coletados com uma
frequéncia de amostragem de 15 segundos, correspondente ao intervalo de aquisicdo de
dados do SDCD (Sistema Digital de Controle Distribuido). A frequéncia de amostragem exerce
influéncia direta nos resultados da simulacdo, especialmente considerando que a delimitacdo
das etapas do vaso esta diretamente ligada a abertura das vélvulas. Nos préximos topicos,
sera explorado mais detalhadamente esse aspecto.

5.2.2 Pardmetros Constantes

Varidveis constantes especificas do processo também foram extraidas, enfatizando
informacdes coletadas a partir de dados de projeto. Na Tabela 5.1 se apresenta um resumo
de cada parametro que também ser3d utilizado para o calculo do modelo.

Tabela 5.1: Parametros constantes utilizados no calculo do modelo.

Parametro Simbolo  Valor Unidade

Coeficiente de Vazdo — Linha 1 Cy, 920 GPM(psi)?
Coeficiente de Vazao — Linha 2 Cy, 400 GPM/(psi)%
Coeficiente de Vazdo — Linha 3 Cy, 108 GPM/(psi)z
Coeficiente de Vazdo — Linha 4 Cy, 3400 GPM/(psi)%
Coeficiente de Vazdo — Linha 5 Cy 400 GPM/(psi)%
Coeficiente de Vazdo — Repressurizagdo Cvrp 82 GPM/(pSi)%

(Unidades definidas nas
equagdes, onde vazdo

Termo de Convers3do de unidades Ng 94,80 méssica em kg/h, pressio
em bar e temperatura em K)
Fator Geométrico E, 1,00 —
Fator de compressibilidade Z 1,00 —

Massa molar - Hidrogénio (H2) M 2,00 g/mol
Massa molar — Alimentacado Mfeeq 10,82 g/mol
Massa molar - Gas de Purga Myurga 24,84 g/mol

Volume dos Vasos vV 10,00 md
Temperatura dos Vasos T 313,15 K
Razdo entre calores especificos (Cp/Cv) k 1,40 —

Fator de Queda de Pressdo Critica Xt 0,35 —
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Pressdo na corrente de alimentacdo Preea 20,6 bar
Pressdo na corrente de produto Pproauto 20,38 bar
Pressdo na corrente de purga Bourga 0,25 bar

Fonte: do autor.

. . N1i./p
Cabe ressaltar que a constante Ny listada na Tabela 5.1 tem unidades de % , €em que
, . m3 si
N; é expressa em unidades de =
h GPM | bar

Desse modo, considerando a analise dimensional da expressdo que descreve a variacdo da
pressio em relacdo ao tempo em bar/s, a formulacdo genérica adquire a seguinte
configuracao:

aP; _ | V1075 RT /X_Ml
= T30 VM, ( v; 0i N Fp Y; Py ZTy ) (5.1)

5.3 Metodologia

A seguir, sera detalhado o processo de conduc¢do da simulacdo, evidenciando a légica
aplicada no chaveamento entre leitos e correntes. Adicionalmente, sera demonstrado a
implementacdo computacional, oferecendo explicacdes sobre as funcdes utilizadas e seus
pardmetros correspondentes.

5.3.1 Ldgica de Chaveamento

Conforme abordado no estudo de caso, cada vaso possui um conjunto de 5 valvulas
especificas. A nomenclatura das valvulas, tal como descrito nas Figuras 3.2 e 3.5 foram
definidas de modo a facilitar a sua identificacdo na unidade. Cada valvula é representada por
2 indices, genericamente, "i" e “j”, em que o indice "i" refere-se ao vaso ao qual a vélvula
pertence, e o indice "j" indica a linha em que esta localizada esta valvula. A imagem a seguir

exemplifica esta representacdo:

L—» N° do vaso

—» N° da linha

Figura 5.2: indices de identificacdo das vélvulas da unidade.
Fonte: elaborado pelo autor.

Para ilustrar, considera-se a vélvula x,3, onde i=2 representa o segundo vaso (V-12) e j=3
indica que esta vdlvula estd presente na linha 3. Essa notacdo permite uma categorizagao clara e
sistemdtica das vdlvulas, facilitando a compreensdao da sua localizacdo e funcdo dentro da
unidade.
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A dindmica do processo é determinada pelo conjunto de valvulas abertas em um
determinado momento. Dependendo da configuracdo em um dado instante, o vaso em foco
executa uma etapa especifica do processo. Esta etapa pode ocorrer de forma simultanea com
outro vaso ou em interacdo direta com uma das trés correntes principais da unidade:
alimentagao, produto e purga. A identificagao das valvulas abertas, portanto, define a etapa do
ciclo operacional em que o vaso se encontra.

Desse modo, a légica do chaveamento empregada neste estudo é exemplificada na Figura 5.3
abaixo. Buscou-se representar as vdlvulas de forma genérica, levando em consideracdo a
nomenclatura previamente definida, conforme descrito no inicio deste tépico.
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/ > N
_>‘ Xis > 0 < Xns >—2 3 N |

) / S 4

) g \V Receber

>0 Equalizacdo (R1)

=0 Pressurizacdo com
Produto (RO - RO1)

f ) Receber
Xk3>0 J Equalizacdo (R2)
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( ) \ =0 ( ) / N\, =0
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(PP1)
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(PP2)
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Figura 5.3: Fluxograma légico do chaveamento da unidade de PSA.
Fonte: elaborado pelo autor.
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O fluxograma apresentado na Figura 5.3 visa ilustrar todas as possiveis sequéncias légicas
associadas ao conjunto de valvulas de cada vaso na unidade. No contexto deste fluxograma,
Xij > 0 indica que a valvula especifica esta aberta, enquanto Xij = 0 sugere que a valvula esta
fechada. Durante um instante especifico do ciclo operacional, o processo inicia-se verificando
quais linhas estdo ativas para as valvulas do vaso 'i'. Em seguida, procede-se com a avaliacdo
das interagdes possiveis com os demais vasos. Ao final, determina-se a etapa correspondente
em que o vaso se encontra. Destaca-se que, durante o periodo de andlise, haverd apenas uma
sequéncia afirmativa para o vaso em questao. Importante ressaltar que as linhas da unidade,
representadas por 'j', sdo predefinidas, uma vez que estas desempenham papéis especificos
na unidade, determinando a etapa do vaso. Os quadros no lado inferior da imagem detalham
as interagdes de cada vaso de adsor¢ao com os demais, demonstrando que cada vaso possui
um conjunto Unico de conexdes e interacdes durante o ciclo.

5.3.2 Implementacdo das Equacdes do Modelo

Da mesma forma que um conjunto de valvulas abertas especifica a etapa em que o vaso
estd em um determinado instante, a etapa determina a equacdo do modelo que deve ser
aplicada. Desse modo, ao identificar a etapa, uma fungao correspondente é invocada para
calcular os valores de pressdao em um determinado tempo.

a D

« Tempo (1)

» Condicdes Inicigis Pl (t) ou Pz(t)
Abertura das valvulas
« Parametros constantes x

- J

Figura 5.4: Fluxograma de implementagdao com entradas, processamento e saidas.
Fonte: elaborado pelo autor.

Essa funcdo requer todos os parametros presentes na equacao (5.1) como entrada. A fim
de simplificar a visualizacdo desses parametros, a equacdo foi separada em termos das
variaveis temporais, isto é, aquelas que variam com o tempo, e parametros constantes.

dapP; A
e + parametro; (Hi]- Y; PVx ) (5.2)
A 41075 RT M;

parametro; = — Vi (c,,]. Ng Fp 7T ) (5.3)

Osvalores do parametro; sdo definidos de acordo com a linha em que o fluxo de gés esta
percorrendo. Assim, é possivel estabelecer seis diferentes possibilidades para essa constante,
variando em termos do coeficiente de vazao da védlvula e massa molar:
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Tabela 5.2: Parametros constantes usados como inputs no calculo do modelo.

Linha Simbolo Expressao
1 Amet V10~ RT N F Mfeea
parametro, 3600 VMyeeq \ 187 | ZT,
5 R V105 RT NoF M
parametro, 3600 v | vz Ne P |70
3 R V105 RT NoF M
parametro, 3600 v | s Ne P |70
v10~5  RT M,
3 _— Ng Fp |—2222
4 parametro, 3600 VMyurga Coq No Fp | =7
. ) V105 RT v p | M
parametros 3600 v | Cvs Ns Fe 7T
5 icl amet 107 RT Ng F, M
- reciclio parame Torp mm Cvrp g I'p Z—Tl

Fonte: elaborado pelo autor.

A funcao atribuida a cada etapa resume-se a um sistema de equacgdes diferenciais que
retorna a pressao do sistema em um determinado instante. Detalhes especificos, incluindo as
funcdes aplicadas em cada etapa do ciclo, exemplificando os parametros e as valvulas da
unidade envolvidas, bem como a pressao de saida correspondente, podem ser encontrados
no Apéndice C.
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5.4 Estratégias de Simulacgao

5.4.1 Condicbes Iniciais

No ambito da simulacdo dindmica, as condic¢des iniciais sao essenciais para definir o estado
inicial do sistema. No modelo em questdo, as condig¢des iniciais foram atribuidas para cada
caso de forma que a pressdo ao final de uma etapa é a pressdo inicial da etapa seguinte. Dessa
forma, garante-se a continuidade na representacdo do ciclo, definindo apenas a pressdo no
inicio da simulacgdo. Essa pressdo no inicio foi definida como sendo igual a obtida com dados
da planta industrial real. Logo, no contexto da simulagdo, tanto o modelo quanto as pressées
reais partem do mesmo valor.

5.4.2 Tempo das Etapas e Resolucdo do Sistema

O tempo de cada etapa é delimitado de acordo com o tempo em que as valvulas envolvidas
no processo estdo abertas. Logo, assim como o valor da abertura efetiva das valvulas, o tempo
de cada etapa durante a conducdo da simulagdo é um valor extraido dos dados da planta real.
Cabe ressaltar que a amostragem para a curva do modelo é a mesma obtida com os dados
reais, sendo esta igual a 15 segundos. Por fim, destaca-se que as equacles diferenciais
atribuidas a cada fungdo sdo calculadas por métodos numéricos, especificamente, por meio
do método de Runge-Kutta de quarta ordem (RK4).

5.5 Abordagens de Simulagdo

Para simular os resultados, buscou-se realizar duas abordagens distintas. Uma direcionada
para a simulagdo em um intervalo que compreende um ciclo completo da PSA, contemplando
todas as suas etapas. Simulando tanto a operacdo de um Unico vaso quanto a interacao
simultanea de todos os vasos. E a outra ampliando o escopo da simulagdo para um intervalo
mais extenso, abrangendo a operacao ciclica do processo.

Os resultados dessas simulagdes serao apresentados no proximo capitulo, permitindo uma
analise comparativa entre os dados reais e os dados obtidos com as funcdes definidas no
modelo.
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6 Resultados e Discussoes

Nesta seg¢do, buscou-se apresentar os resultados da simulagdao adotada para cada
abordagem. Inicialmente, serd discutido o comportamento da pressao em um Unico vaso ao
longo de um ciclo completo. Em seguida, sera abordado os resultados dos seis vasos em um
contexto de operagao continua, demonstrando o carater oscilatorio do ciclo de PSA.

6.1 Analise Grafica Comparativa entre Simulacao e Dados de Planta

Para validagao do modelo, comparou-se em um mesmo intervalo as curvas obtidas com
dados reais da planta industrial (curva em laranja) e dados obtidos pela aplicagdo das
equacdes do modelo (curva em azul).
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Figura 6.1: Comparacdo entre o perfil de pressdo simulado pelo modelo e o perfil obtido
com dados reais da planta para o vaso V-11 ao longo de um ciclo completo.
Fonte: elaborado pelo autor.

A partir da Figura 6.1 é possivel extrair que o modelo matematico conseguiu capturar a
dindmica de cada etapa individual do ciclo de PSA, com diminuicdo gradual de pressdo até a
etapa de purga, seguido do aumento de pressdao durante o processo de repressurizagdo até a
etapa de adsorcao.

Nota-se também algumas divergéncias, como no caso da simulagdo apresentar um
comportamento mais acelerado durante a despressurizacao do leito. Essa disparidade pode
ser atribuida as aproximagdes adotadas no modelo, especialmente ao fato de que, nas etapas
de equalizacdo e promover purga, a pressao é calculada em funcdo da varidvel “Paux’, a qual
foi aproximada por uma solugdo analitica. A incerteza gerada por essa aproximagao também
explica um aumento inesperado de pressao no inicio da fase de purga (etapa P2). No entanto,
observa-se que esse comportamento se ajusta ao real em um curto intervalo de tempo, nao
comprometendo a validade global dos resultados.
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Outro fator de incerteza pode ser atribuido ao elevado tempo de amostragem adotado
neste estudo, fixado em intervalos de 15 segundos. Considerando a presenca de valvulas de
abertura continua na unidade, a posi¢cdo do obturador pode assumir valores intermedidrios
até que a valvula esteja totalmente fechada ou aberta. Assim, com a frequéncia de
amostragem utilizada, a abertura (6;;) é registrada como um valor constante a cada 15
segundos, servindo como input nas equa¢bes do modelo. No entanto, é sabido que em
momentos especificos do ciclo, a vdlvula pode variar sua abertura de forma significativa
durante esse intervalo, introduzindo distor¢des nos resultados do modelo. Essa distor¢ao se
manifesta tanto na discrepancia entre as pressdes simuladas pelo modelo e as medidas nos
dados de planta quanto no tempo atribuido as etapas no modelo em comparacdo com os
dados reais.

A figura abaixo com dados reais de planta visa ilustrar como a amostragem impacta no
tempo das etapas pela légica do modelo.
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Figura 6.2: Perfil de pressao real do vaso V-11 e, abaixo, abertura da valvula X14 durante um
mesmo intervalo durante o ciclo operacional. Fonte: elaborado pelo autor.

Sabe-se que a valvula Xi4 esta localizada na linha 4, participando, assim, das etapas de
promover purga e descarga. Portanto, a valvula estd vinculada ao processo de
despressurizagdo do leito. No entanto, observa-se que durante o intervalo delimitado pelas
linhas pontilhadas, o vaso esta em processo de pressurizacdo, enquanto a vdlvula permanece
aberta. Isso sugere que o fechamento da valvula de descarga apds a etapa de purga (P1) ndo
¢é instantaneo, levando alguns segundos para ser concluido. Como, na légica do modelo, as
etapas do PSA sdo determinadas pela abertura ou fechamento das vélvulas, essa dindmica de
fechamento gradual impacta diretamente no tempo em que o vaso permanece na etapa de
purga. Essa discrepancia decorre da légica de chaveamento adotada no modelo, que
interpreta a fase de purga enquanto a valvula de descarga (X14) ainda esta aberta, ndo
reproduzindo com exatidao a transicao adequada entre as etapas.
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A Figura 6.3 ilustra as consequéncias de um intervalo elevado de amostragem na transi¢ao
entre as etapas. Observa-se que, na realidade, o vaso ja esta na fase de repressurizacdo, enquanto,
no modelo, ainda permanece na etapa de purga.
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Figura 6.3: Comparacao temporal das fases de purga, evidenciando a discrepancia entre os
resultados do modelo e os dados reais. Fonte: elaborado pelo autor.

O elevado intervalo de amostragem também provoca imprecisdes nos cdlculos de pressao
do modelo devido as variacGes consideraveis nos valores de abertura das valvulas durante
cada intervalo de 15 segundos. A Figura 6.4 ilustra essa circunstancia.
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Figura 6.4: Comportamento de abertura da valvula Xis ao longo do ciclo operacional.
Fonte: elaborado pelo autor.

As vdlvulas da linha 5 estdo relacionadas aos processos de repressurizagdo com produto
(RO e RO1) e equalizacdo (E1 e R1). Na Figura 6.4, destacou-se os valores de abertura durante
a etapa de promover equalizagdo (E1), com uma duragao estimada de 30 segundos. Observa-
se que, nesse cenario, em que a etapa ocorre em um intervalo de tempo préoximo ao periodo
de amostragem, é capturado um unico valor de abertura, representado por um pico. Esse
valor, ao ser considerado constante ao longo da etapa, pode resultar na propagacao de erros,
dependendo do valor capturado no instante da amostragem.

Os valores apresentados pelas setas refletem as variacGes capturadas em trés ciclos
distintos, exemplificando essas oscilacdes. Em ultima andlise, esse cenario revela que etapas
com tempos proximos ao intervalo de amostragem tendem a apresentar maior propensao a
erros nos resultados do modelo.
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Outro ponto de atencao reside na aproximacao da massa molar, em que se considerou
um valor constante para a linha de alimentacdo e purga, baseando-se nos dados de projeto
obtidos pelo manual da unidade de PSA em estudo. No entanto, é importante notar que, na
pratica, a composicao de cada elemento nessas correntes pode sofrer pequenas variacdes ao
longo do tempo, de acordo com a composi¢cdo da carga e condicdes de operacdao da UGH.
Portanto, nao é garantido que esses valores coincidam exatamente com os dados de projeto.

Dado que o processo de PSA acontece de forma sincronizada com varios vasos operando
simultaneamente, foram tracados os perfis de todos os vasos, comparando-os com seus
respectivos dados de planta ao longo de um intervalo do ciclo operacional.
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Figura 6.5: Comparativo entre multiplos vasos ao longo da operacgdo continua.
Fonte: elaborado pelo autor.

No dmbito da operacdo ciclica continua, é evidente que a implementacdo permanece
valida, apresentando poucas distor¢cdes a medida que o sistema oscila entre novos ciclos.
Adicionalmente, no que diz respeito a automacdo, a simulacdo se revela apropriada,
progredindo automaticamente para novos ciclos a partir de um Unico valor inicial.




40 Modelagem e simulac¢do das etapas de uma unidade de PSA: Estudo de Caso

Por fim, plotou-se o perfil de ambos os vasos simultaneamente durante as dezoito etapas
de um ciclo completo:

20 A

15 4

10 A

Pressao (bar)

tempo (min)

—e— V-11 modelo —e— V-13 modelo —e— V-15 modelo
—e— V-12 modelo —e— V-14 modelo —e— V-16 modelo

Figura 6.6: Perfil de pressao dos seis vasos da unidade ao longo de um ciclo completo.
Fonte: elaborado pelo autor.

A representacdo conjunta dos perfis de pressdo possibilita a visualizacdo das etapas
individuais de cada vaso, destacando seus sincronismos e chaveamentos. Dessa forma, o
modelo revela-se uma ferramenta eficaz para retratar o estado de cada vaso em momentos
especificos do processo, capturando a esséncia do chaveamento entre os leitos e as diversas
etapas.

6.2 Analise Numérica dos Desvios entre Simulacao e Dados de Planta

Com o objetivo de quantificar a dimensao dos desvios entre os resultados obtidos na
simulacdo do modelo e os dados provenientes da planta, buscou-se calcular o Erro Médio
Absoluto (EMA). Assim, foi estimado o erro geral para cada vaso, contemplando todas as
etapas da PSA, e o erro individual associado a cada etapa separadamente. Para essa andlise,
considerou-se o mesmo intervalo apresentado na Figura 6.5, o qual apresenta todas as etapas
realizadas durante um intervalo que contempla multiplos ciclos.

ATabela 6.1 apresenta os valores medidos em bar para a pressao real (Preal), provenientes
dos dados da planta, e os valores simulados (Pmodelo) para o vaso V-11. Além disso, sdo
fornecidos os desvios absolutos e as correspondentes etapas consideradas no modelo durante
a simulagdo.
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Tabela 6.1: Valores de pressdao medidos e simulados por etapa (Vaso V-11).

Preal (bar) Pmodelo (bar) Desvio Absoluto Etapa - Modelo
(bar)

20,48 20,49 0,01 Adsorc¢do
20,06 17,36 2,70 Promover Equalizacdo 1
17,46 11,26 6,21 Promover Equalizagdo 1
13,53 10,61 2,92 Promover Purga 1
11,84 8,17 3,67 Promover Purga 1
10,35 6,11 4,24 Promover Purga 1
8,25 4,26 3,99 Promover Equalizagdo 2
5,65 3,34 2,31 Promover Purga 2
4,20 2,36 1,84 Promover Purga 2
3,10 1,81 1,29 Promover Purga 2
2,49 0,95 1,54 Descarga
1,80 0,25 1,55 Descarga
1,21 0,25 0,96 Purga 2
0,66 0,25 0,41 Purga 2
0,59 0,25 0,34 Purga 2
0,40 0,25 0,15 Purgal
0,46 0,25 0,21 Purga 1
0,94 0,26 0,68 Purgal
2,85 0,81 2,04 Receber Equalizagdo 2
7,33 8,36 1,03 Receber Equalizagdo 1
11,75 9,60 2,15 Receber Equalizagdo 1
14,05 14,88 0,83 Pressurizacdo ¢/ Produto
16,03 18,82 2,79 Pressurizagdo ¢/ Produto
18,32 20,38 2,06 Pressurizacdo ¢/ Produto
20,02 20,38 0,36 Pressurizagdo ¢/ Produto
20,47 20,38 0,09 Pressurizacdo ¢/ Produto
20,47 20,38 0,09 Pressurizagdo ¢/ Produto
20,46 20,49 0,03 Adsorcao
20,45 20,49 0,04 Adsorcdo
20,44 20,49 0,05 Adsorcao
20,43 20,49 0,06 Adsorcdo
20,42 20,49 0,07 Adsorcao
20,42 20,49 0,07 Adsorcdo
20,51 20,49 0,02 Adsorcao
20,51 20,49 0,02 Adsorcdo
20,28 20,13 0,15 Promover Equalizacao 1

Fonte: elaborado pelo autor.
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Considerando os dados apresentados na tabela anterior, realizou-se o cdlculo do Erro
Médio Absoluto (EMA) para cada etapa especifica do vaso V-11.

Tabela 6.2: Valores do erro médio absoluto (EMA) para cada etapa.

Simbolo Etapa EMA (bar)
Al- A6 Adsorcado 0,04
El Promover Equalizacdo 1 3,02
PP1 Promover Purga 1 3,61
E2 Promover Equalizacao 2 3,99
PP2 Promover Purga 2 1,81
D1-D2 Descarga 1,54
P2 Purga 2 0,57
P1 Purgal 0,35
R2 Receber Equalizagao 2 2,04
R1 Receber Equalizagdo 1 1,59
RO e RO1 Pressurizagdo ¢/ Produto 1,04

Fonte: elaborado pelo autor.

Os resultados apresentados permitem a quantificacdo dos erros em cada etapa. Por
exemplo, na fase de equalizagdo 1 (E1), a pressdo simulada no vaso mostrou um desvio de +
3 bar em relacdo aos dados reais da planta. Ja na ultima etapa de purga (P1), o desvio foi de +
0,35 bar.

No entanto, a fim de efetivamente avaliar a aceitabilidade do erro, levou-se em conta a
amplitude de pressdo associada a cada etapa. Para isso, foram examinados os intervalos de
pressdo em diversos ciclos, e uma amplitude média de pressdo no vaso durante a respectiva
etapa foi estimada. Com base nisso, o erro percentual relacionado a etapa em questdo foi

calculado.
Tabela 6.3: Erro percentual por etapa.

Etapa EMA (bar) Intervalo Médio Observado Amplitude Média Observada (bar) Erro (%)
Adsorcdo 0,04 20,30- 20,50 0,20 20%
Promover Equalizagdo 1 3,02 20,50-12,50 8,00 38%
Promover Purga 1 3,61 12,50-9,50 3,00 120%
Promover Equalizagdo 2 3,99 9,50-5,00 4,50 89%
Promover Purga 2 1,81 5,00 - 3,00 2,00 91%
Descarga 1,54 3,00 -0,65 2,35 66%
Purga 2 0,57 0,65 - 0,50 0,15 379%
Purgal 0,35 0,50-0,35 0,15 231%
Receber Equalizac¢do 2 2,04 0,35-3,00 2,65 77%
Receber Equalizacao 1 1,59 3,00-12,00 9,00 18%
Pressurizagdo ¢/ Produto 1,04 12,00 - 20,30 8,30 12%

Fonte: elaborado pelo autor.
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Em que:

Erro Médio Absoluto (bar)
Amplitude Média Observada (bar)

Erro (%) = * 100% (6.1)

A andlise dos resultados evidencia a capacidade do modelo em representar
satisfatoriamente determinadas etapas do processo, ao passo que em outras demonstra
menor eficacia. Destacam-se desempenhos superiores nas fases de Adsorgdo, Promover
Equalizacdo 1 (E1), Receber Equalizacdo 1 (R1) e Pressurizacdo com Produto. Entretanto, é
notdvel que as etapas de " Purga 1" e "Purga 2" revelam erros percentuais consideravelmente
significativos. Essa discrepancia pode ser atribuida, em grande parte, a elevada frequéncia de
amostragem, uma vez que esse parametro impacta em diversos fatores nos resultados, como
anteriormente abordado.

Além disso, ressalta-se que a amplitude média observada, apresentada na tabela acima,
nao representa uma medida exata, mas sim um valor obtido por meio de analise visual dos
dados reais medidos. Esses dados, por sua vez, também sdo coletados em intervalos de 15
segundos, podendo, assim, apresentar desvios em relacdo a realidade. Essa consideracdo é
essencial ao interpretar os resultados, reconhecendo a limitagao intrinseca da amostragem
temporal na obtencdo de medidas com relativa exatidao.

Ao final, procedeu-se a comparacdo dos resultados obtidos para todos os vasos em um
intervalo abrangendo multiplos ciclos contendo todas as suas etapas. Desta maneira, a tabela
a seguir apresenta o Erro Médio Absoluto Global de cada vaso, sem distinguir etapas
separadamente:

Tabela 6.4: Erro médio absoluto global para todos os vasos.

VASO EMA Global (bar)
V-11 1,30
V-12 1,24
V-13 1,53
V-14 0,89
V-15 1,18
V-16 1,04

Fonte: elaborado pelo autor.

A andlise global dos resultados, com os EMAs variando de 0,89 a 1,53 bar para os
diferentes vasos, sugere que, embora o modelo ndo seja ideal para a obtencdo exata de
valores em etapas especificas, ele conseguiu capturar a dindmica geral do processo PSA. Este
desempenho é notavel, considerando que o sistema global opera em intervalos de pressao
consideraveis, variando de 20,5 bar a 0,35 bar. Nesse contexto, o erro percentual global fica
em torno de 7,5%, o que torna o modelo aplicavel em diversas situacdes praticas que nao
demandem um elevado grau de exatidao.
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7 Conclusoes e Trabalhos Futuros

Considerando que o erro médio absoluto global obtido para todos os vasos da unidade foi
de até 1,53 bar, representando em um erro percentual médio de até 7,5%, pode-se afirmar
gue, de maneira geral, o modelo demonstrou-se um método capaz de capturar a dindmica de
cada etapa e do processo da PSA.

Desse modo, mesmo com todas as simplificacbes e consideracdes incorporadas ao
modelo, este se mostra uma ferramenta util para simular o comportamento do processo da
PSA em tempo real. Ao aplicar dados de abertura da valvula em tempo real, torna-se possivel
uma analise continua e detalhada do comportamento desse parametro ao longo de todo o
processo, o que possibilitaria, inclusive, a identificacdo de falhas durante a operacao.

No entanto, o modelo apresenta algumas limitacdes no que se refere as medidas de
pressdo, exibindo distor¢coes em relacdo aos dados da planta. Dessa forma, pode-se concluir
gue a frequéncia de amostragem contribui no desempenho do modelo. Para amostragem em
intervalos de tempo menores, é esperado que o modelo esteja mais aderente aos dados reais.

Considerando este trabalho como ponto de partida no desenvolvimento de um modelo
capaz de simular uma unidade de PSA em tempo real, diversas melhorias podem ser
exploradas em trabalhos futuros, visando obter resultados mais satisfatorios.

Aumentar a frequéncia de amostragem seria o ajuste mais essencial, melhorando
substancialmente a identificacdo das etapas pelo modelo, o que possibilitaria a aplicacdo das
equacdes corretas em cada momento. Isso resultaria na reducdo da propagacdo de erros e,
consequentemente, na melhoria da aderéncia aos dados reais em todas as etapas.

Outras melhorias incluem ajustes mais sofisticados, como a realizagdo de uma modelagem
por componente presente na alimentacdo, incluindo conceitos como isotermas de adsorcao.
Isso possibilitaria identificar a quantidade adsorvida de cada espécie em um dado momento,
eliminando as incertezas causadas pela aproximag¢ao da massa molar nas etapas que
envolvem o fen6meno de adsorcao.

Além disso, a massa molar foi aproximada a um valor constante em seus valores na linha
de alimentagao e purga. No entanto, é sabido que, na pratica, a composi¢ao de cada elemento
nessas correntes pode sofrer pequenas variagdes ao longo do tempo. Portanto, a introdugao
correta da massa molar nessas correntes, com base em analises recentes, poderia melhorar
significativamente os resultados.

Adicionalmente, também poderiam ser explorados ajustes finos, como a inclusdo de
efeitos térmicos durante o processo, como efeito Joule-Thomson, e a consideracdo da nao
idealidade do gas ao longo do processo.

Por fim, o modelo dinamico proposto permite a perturbagdao de diversas varidveis do
processo, incluindo a abertura das valvulas da unidade. Desta forma, trabalhos futuros
poderiam explorar essas simulagdes, aplicando técnicas de Machine Learning supervisionado
a predicdo de falhas na unidade em questdo, que representaria um dos caminhos promissores
para aprimorar a aplicabilidade do modelo em cenarios praticos.
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APENDICE A

Tabela A.1: Funcgdes e saidas correspondentes para cada etapa do vaso V-11.

Pressdo
Etapa  Conexao Funggo i
p cdo(f,) (Saida)
dpPy R 2
Al-A6 - {W = parametro; (611 Yy Preca /%1 ) — parametro, (6:, Y, Pl‘/x_Z)} A®)
dP. I
(d—tl = — parémetTOS (615 Y1 Pl X1 ) \
i dP A /
E1 V-12 d_tz = parametros (025 Y2 Paux X2 ) Pl (t)
conforme
k Paux _ eq. (418) }
dP.
(d_tl = —parametros (913 Yy Pyyx ) \
dP. v/
PP1 V-14 d_tz = parametros (643Y; Poux[X2 ) — parametro, (644 Ys Poy/x3 ) ho
conforme
Paux _ eq. (418)
dP.
(d_tl = — parametrog (915 Y Piyxy ) )
: dP. n [
E2 V-14 d—tz = parametros (645 Yz Paux X2 ) Pl (t)
conforme
Paux _ eq. (418)
dP.
(d_tl = —parametros (913 Yy Pyyx ) \
dP. v/
PP2 V-16 d_t2 = parametros (63Yz Paux+/X2 ) — pardmetro, (664 Ys Poyfxs ) ho
conforme
Paux _ eq. (418)
D1-D2 db
} {d_tl = — parametro, (01, Y Plx/z)} £10)
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dP
d_tl = —parametros (933 Yy Pyyx ) \
dp,
P2 V-13 ) dr parametros (913Y2 Paux~/ %2 ) - pardmetro, (914 o )J -
conforme
Paux _ eq (4’ 18)
dP.
d_tl = —parametro; (053 Y, P1y/x; )
dpP,
P1 V-15 - = parametros (013Y, Puy/x; ) — parametro, (014 Ys Pz X3 ) P,(t)
conforme |
Paux _ eq (4 18) }
dP.
( d_tl = — parametros (955 Y Piyx )
dP. [
R2 V-15 d—tz = parémetros (915 Yz Paux X2 ) PZ (t)
conforme
k Paux _ eq (4’ 18)
dP
d—tl = — parametrog (925 Y Piyx )
dP
R1 V-12 d_tz = parametros(6s Y, Pauxy/ X2 ) PO
L conforme
Paux _ eq (4 18)
dP, =
—— = parametro,, (015 Y; Py Vx
©0R01 _ T p rp ( 15 11 Faux ) P, (t)

conforme
Py =——— eq.(4.26)

Fonte: elaborado pelo autor.



48 Modelagem e simulagdo das etapas de uma unidade de PSA: Estudo de Caso

ANEXO A - METODOS NUMERICOS PARA EQUACOES DIFERENCIAIS
ORDINARIAS

Métodos numéricos desempenham um papel fundamental na resolucdo de EquacgGes
Diferenciais Ordinarias (EDOs), oferecendo solu¢Ges aproximadas para problemas complexos
gue ndo podem ser resolvidos analiticamente. Tais métodos sdo utilizados para encontrar
aproximacdes numéricas das solucdes de EDOs, também denominados como “integracdo
numeérica”. Nesse sentido, ha uma variedade de métodos disponiveis na literatura, sendo que
nesta secdo, sera apresentado a seguir uma revisdo do método de Runge-Kutta de quarta
ordem (RK4), conforme passos descritos por ZHENG e ZHANG 2017.

Para um dado problema de valor inicial de primeira ordem:

{y =f(x,y), a <x <b A1)

y(a) =y,

Para derivar o método de Runge-Kutta, dividimos o intervalo [a, b] em N subintervalos
como [X,, Xp41] (n =0, 1, ..., N - 1), integrando y' = f(x,y) ao longo de [x,,, X,+1 ] €
utilizando o teorema do valor médio para integrais, obtendo assim.

Y1) =y (i) = [ (2, y(0))dx = R (£, () (A.2)
Onde h = x,41 —Xp €& € [x,, Xn4q1 ], i€,

Y(ne1) =y () + Af(§,y(5) (A.3)

A equacdo (A.3) demonstra que existe pelo menos um ponto “¢” dentro do subintervalo
[Xn, Xn+1 ], cuja derivada da fungdo assume um valor médio. Isso é uma aplicagdo do
teorema do valor médio para integrais, que afirma que para uma fungdo continua em um
intervalo fechado, had pelo menos um ponto onde a fungdo atinge sua média ao longo desse
intervalo.

Se  aproximarmos  f(§,y(¢§)) pelos  valores da combinacgado linear

f(fl) y(fl))if(fZ) }’(fz)); EhR f(fmi y(fm)) de f(x, y(X)) no intervalo [xni Xn+1 ]r

chegamos a forma geral do método de Runge-Kutta:

Yn+1 = Yn + h X5 ¢ f(&Ly(ED) (A.4)

O uso da combinacdo linear na equacdo (A.4) é uma maneira de aproximar a derivada em
¢ usando uma média ponderada dos valores da derivada em diferentes pontos. Os
coeficientes c¢; determinam como cada ponto contribui para a média. J& o termo “m”
representa o numero de pontos intermedidrios utilizados para calcular uma média ponderada
dos valores da derivada f(&;, y(&;)).

Ao escolher diferentes valores para os parametros m, c;e ; podemos obter diferentes
férmulas de calculo para o método de Runge-Kutta. E possivel obter uma férmula de célculo
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de Runge-Kutta de ordem superior escolhendo valores adequados para esses parametros. A
formula de Runge-Kutta mais amplamente utilizada é:

1
(}’n+1 = Ynt P (K1 + 2K, + 2K5 + K,)
K, = hf(xn: yn)
1 1
LKy = hf (x 430 30 +3K) (A.5)
1 1
K3 = hf (xn +Eh, yTl +EK2)
\K, = hf(x, +h, y, + K3)

Esse sistema requer quatro valores da fungdo em cada iteragdao do passo, também
chamado de método de Runge-Kutta de quarta ordem.
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ANEXO B - DEDUCAO DA EQUACAO DE ESCOAMENTO EM VALVULAS
DE CONTROLE PARA FLUIDOS COMPRESSIVEIS

A seguir serd apresentado a equacdo basica empregada no dimensionamento de valvulas
de controle para fluidos incompressiveis, explicando seu método de dedug¢do com base no
método proposto por Trierweiler (2021). Em seguida, esta equacdo sera adaptada ao caso de
fluidos compressiveis, assim como inserindo fatores de conversdo de unidades, conforme
apresentado por Paveglio (2023).

Primeiramente deve-se partir da equacdo de Bernoulli para fluidos incompressiveis com
perda de carga:

Sendo possivel considerar desprezivel a diferenca de altura entre a entrada e saida da
valvula (Az = 0), e considerando que os diametros de entrada e saida sdo iguais, a velocidade
do fluido se mantém inalterada (4du = 0). Portanto, a equacdo pode ser simplificada da
seguinte forma:

AP u?
— =K (B.2)

Isolando o termo de velocidade e reordenando a equagao, tem-se:

u= /ﬂ (B.3)
Krp

Definindo a vazao volumétrica como Q = u A e isolando o termo Q na equacao:

Q=4[22 (B.4)

Krp

Ainda é possivel multiplicar esta expressao por ,/p,, no numerador e denominador, sendo
pw a densidade da dgua, e assim, incluindo o termo de densidade relativa G (p/py) na

equacao:
2 AP
=A — B.5
Q /Kfpw /Gf (8.5)

Conforme demonstrado por Paveglio (2023), a equacgado (B.5) pode ser convertida para o
Sistema de Unidades Usuais dos Estados Unidos (USCS), em que a vazdo volumétrica Q é
expressa em galoes por minuto (GPM), a area da secdo transversal da tubulacdo A é dada em
polegadas quadradas (in?), a densidade p em libra-massa por pé cubico (lbm/ft3) e a pressdo
em psi. Dessa forma, a equacao fica:

Q=== |7 (B.6)
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Por fim é possivel definir o coeficiente de vazao (c,,) da valvula como a relagdo dada por

384
Nk

chegando-se na expressao basica do dimensionamento de uma valvula de controle:

AP
Q=%ﬁ; (87)

O Cv é um coeficiente relacionado a geometria de uma valvula, para uma determinada
abertura, que pode ser usado para estabelecer a capacidade de vazdo. Por definicdo é o
nuimero de galGes por minuto (GPM) de 4dgua a 60 °F que fluira através de uma valvula com
uma queda de pressdo de uma libra por polegada quadrada (psi) (EMERSON, 2005 apud

PAVEGLIO, 2023). Dessa forma, o coeficiente de vazdo (c,) tem como unidade % .

A equacdo (B.7) é vélida para o escoamento de fluidos incompressiveis e newtonianos, em
gue o diametro de entrada é igual ao didmetro de saida e o escoamento sendo totalmente
turbulento.

A consideracdo de que o regime deve ser totalmente turbulento se deve ao fator de atrito
de Moody, K¢, que nessas condi¢des apresenta um valor constante que depende apenas da
rugosidade relativa da superficie interna da tubulacdo. O diagrama de Moody na figura B.1
abaixo demonstra esse comportamento.
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Figura B.1: Diagrama de Moody (CENGEL; CIMBALA, 2012).

Por outro lado, este também é o tipo de escoamento predominante nas industrias, uma vez
que 0s processos 0s quais ocorrem no regime totalmente turbulento, em geral, necessitam de
menores comprimentos de tubulagdo para atingir um escoamento plenamente desenvolvido
para uma dada vazdo. Essa caracteristica torna a equacao (B.7) valida para uma ampla gama
de casos praticos, podendo ser empregada em distintos processos industriais.
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Conforme proposto por PAVEGLIO (2023), é possivel incluir mais dois fatores, N; e Fp, na
equacao basica da vdlvula (B.7), sendo N; um termo de conversdo de unidades e Fp um fator
geométrico para corrigir casos em que o diametro da valvula é diferente da tubulagao.

2P
Q= cy Ny Fp /G_ (B.8)
f

Definindo a vazdo massica como m = @ p e densidade relativa (G;) como a relagdo pL a

w

expressao para a vazao massica fica:

h = c, Ny Fp\/p /AP p (B.9)

Ainda, as constantes N; e ,/p,, podem ser agrupadas em uma Unica constante Ng:

m = Cy N6 Fp \/App (BlO)

A equacdo acima (B.10) descreve a vazdo massica de um fluido incompressivel que
percorre uma valvula de controle. Como no estudo em questdo o fluido se trata de uma
corrente gasosa, € necessdrio realizar alguns ajustes para adequar esta equagdo ao
escoamento de gases.

Sendo assim, é necessario incorporar o termo do fator de expansdo Y, dessa forma as
variacbes na massa especifica do gas que escoa através da valvula sdo levadas em
consideracao.

m = Cy N6 Fp Y APp (Bll)

Por definicdo, tem-se:

(B.12)

AP , ~ o . ,
Em que x = o isto é, a razdo entre a queda de pressdo através da vélvula (AP) e a
1

pressdo na entrada da valvula (P;). k é a razao entre as capacidades calorificas do gas a
~ . (¢ , .
pressdo e volume constante do gas (C—p ), gue no caso do ar, esse valor é aproximadamente
v

1,4. x; é o fator de queda de pressao critica, sendo estabelecido pelo fabricante da valvula por
testes laboratoriais. A importancia significativa deste ultimo parametro reside no fato de que,
quando x > x;, torna--se impossivel aumentar a vazao, mesmo com o incremento na diferenga
de pressao entre a entrada e saida da valvula. Nesse cenario, o fluido entra em um regime
denominado fluxo critico.

Avaliando a massa especifica nas condigdes de entrada para o caso de um gas real, tem-
se por definigao:

P1 M

T (B.13)

pP1 =
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Desse modo, a expressao resultante fica:

m= c, NgFpY /4102‘01}?—1;41 (B.14)

Sendo AP = x P;, pode-se reajustar a equagao da seguinte forma:

= ¢, Ng Fp Y Pq Z’;";l (B.15)
N,
Além disso, as constantes Ny e R podem ser agrupadas em um unico valor Ng = \/—%
ih = c, Ng Fp Y Py_| 52 (8.16)
1

Por fim é necessdrio considerar que o coeficiente de vazao, Cv, depende da fracdo de
abertura efetiva da valvula, 8, sendo igual a 1 para o caso da vdlvula totalmente aberta e O
para totalmente fechada, ou de maneira equivalente, uma abertura rotativa de 90° e 0° para
o caso de uma valvula borboleta.

= c,0NgFpY Py ;—7"71 (B.17)

O valor da constante Ng tem seus valores especificados na norma (ANSI/ISA 75.01.01,
2012), de acordo com o sistema de unidades de medida que serd utilizado. Esses valores
podem ser consultados na Tabela B.1 abaixo:

Tabela B.1: Valores da Constante Ng.

Unidades Usadas nas Equagdes
Constante N
w Q P, AP p T,
0,948 kg/h - kPa . K
Ng 94,8 kg/h - Bar - K
19,3 Ibm/h - psia - R

Fonte: ANSI/ISA 75.01.01 (2012) apud PAVEGLIO (2023).



