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Resumo

O aumento do custo e da demanda de energia, juntamente com a escassez de recursos nao
renovaveis € o crescente apelo para a sustentabilidade dos processos, incentiva o
desenvolvimento de equipamentos e sistemas mais eficientes mediante a otimizagdo e o
controle dos recursos energéticos disponiveis. A proposta deste trabalho consiste em
estabelecer uma abordagem termodinamica para o controle e a otimizagdo de processos
visando o aumento da eficiéncia na operagao dos mesmos. Para tanto, foi desenvolvido um
problema de controle 6timo formulado com base no critério de eficiéncia termodindmica de
acordo com a 2* Lei, com o objetivo de otimizar a transicdo entre estados com respeito a taxa
de geragdo de entropia do sistema, mantendo as varidveis controladas como restri¢des de
desigualdade dependentes do tempo. A estratégia proposta, chamada COBET (controle
baseado na eficiéncia termodinamica), foi aplicada a uma coluna de destilacdo binaria para
controlar a pureza do destilado e do produto de fundo, manipulando a razdo de refluxo e a
taxa de transferéncia de calor do refervedor. O COBET apresentou ajuste simples, tempo
computacional razoavel e desempenho de controle aceitdvel, quando comparado com
controladores convencionais. Foi proposta uma estratégia alternativa, de modo a aprimorar o
COBET, chamada R-COBET, que consiste no uso de restri¢des adicionais que garantem que
as variaveis de controle permanecam entre o estado inicial e final. O R-COBET obteve um
desempenho aceitavel, menor integral do erro quadratico das variaveis de controle e maior
lucro, quando comparado ao COBET. A fim de demonstrar a aplicabilidade da metodologia
proposta a outras fungdes objetivo, uma funcao empirica de eficiéncia baseada na 1* Lei da
Termodinamica foi determinada e utilizada no problema de controle 6timo, sujeito as mesmas
restricdes consideradas no controlador R-COBET. Também se aplicou a metodologia
proposta a um reator CSTR com o intuito de controlar a temperatura e a concentracdo do
produto, considerando-se o controlador na forma R-COBET, e obteve-se um desempenho
similar ao do estudo da coluna de destilagdo. Com estas andlises, concluiu-se que a
metodologia proposta pode ser aplicada com sucesso a problemas de controle 6timo com
estados final e inicial definidos.

Palavras-chave: 1. Controle Otimo. 2. Eficiéncia Termodinimica. 3. Colunas de
destilacdo. 4. Reatores CSTR.
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Abstract

The increasing demand of energy and its rising costs, in addition to the non-renewable
resources depletion and to the growing interest in the sustainability in industrial processes,
stimulate the development of equipment and systems that are more efficient through the
control and optimization of available energy resources. The purpose of this work is to
establish a thermodynamic approach to process control and optimization, in order to improve
operational efficiency. To this end, it is developed in this work an optimal control problem
formulated on the basis of a thermodynamic efficiency criterion, as dictated by the 2" Law.
The principle is to optimize the transition between states with respect to thermodynamic
efficiency — regarded as the square of entropy generation rate — while maintaining the
controlled variables as time dependent inequality constraints. The proposed strategy, called
here TEBC (Thermodynamic Efficiency Based Control) was applied to a binary distillation
column in order to control distillate and bottom product purities within specifications while
manipulating the reflux ratio and reboiler heat transfer rate. When compared to other
controllers, TEBC presented practical tuning, reasonable computational time and acceptable
control performance. An alternative strategy was also proposed in order to improve TEBC,
called R-TEBC, which considers additional constraints to ensure that control variables remain
between the initial and final states. The R-TEBC achieved acceptable performance, smaller
integral squared error in the control variables and larger profit, when compared to TEBC. In
order to demonstrate the applicability of the proposed methodology to other objective
functions, an empirical efficiency function was proposed for the distillation column example
and used in the optimal control problem, in the form of a R-TEBC controller. Moreover, an
exothermic CSTR reactor with product concentration and reactor temperature as controlled
variables was also studied, using additional constraints (R-TEBC), and the results was similar
to those obtained in the distillation column. With this analysis, it was concluded that the
proposed methodology can be applied to optimal control problems of this kind with fixed
initial and final states.

Key-words: 1. Optimal Control. 2. Thermodynamic Efficiency. 3. Distillation Columns.
4. CSTR Reactors.
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Capitulo 1

Introducao

Este capitulo tem como objetivo apresentar as motivagoes do presente trabalho e a estrutura
em que o mesmo esta organizado. As justificativas deste trabalho estdo relacionadas com os
conceitos de eficiéncia termodindmica baseada na 2° Lei, perdas energéticas e o controle de

processos.
1.1 Motivacao

O aumento dos custos de producao e da demanda por energia tem levado ao desenvolvimento
de pesquisas que permitam a utilizacdo das fontes de energia de maneira mais eficiente
através da minimizagdo de perdas energéticas (RUIZ-MERCADO, 2012). A eficiéncia
termodindmica, considerada com base na 2* Lei da Termodinamica, consiste na capacidade de
se realizar determinada transforma¢ao com a minima perda de trabalho util. Nesse contexto, a
eficiéncia de um sistema pode ser determinada a partir da relacdo entre a perda minima de
trabalho que ¢ necessaria para se atingir o estado final do processo e a quantidade de trabalho
perdida nas condigdes reais em que a transformacdo ocorre. Assim, as perdas energéticas do

processo podem ser reduzidas através da maximizacao da sua eficiéncia.

Deste modo, a eficiéncia termodindmica, aqui considerada na forma da 2° Lei, tem sido
utilizada na andlise, otimizacdo e controle de processos tais como colunas de destilagdo,
trocadores de calor, reatores, entre outros, devido a sua capacidade de propor agdes para evitar
destruicado de trabalho 1util (MANZI et al., 2009; GUTIERREZ & MENDEZ, 2012;
AZOUMAH et al., 2006; GUO et al., 2009; MYAT et al., 2011; LI & LAI 2013; MYAT et

al., 2012; MANZI et al., 2011). Além disto, a 2% Lei da Termodinamica pode ser utilizada para
1
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atingir objetivos de controle de forma mais eficiente, ou na formulacdo de uma func¢do de
Lyapunov, de forma a se gerar um controlador que garanta a estabilidade global do processo

em malha fechada.

Quanto a proposi¢ao de processos termodinamicamente mais eficientes, a maioria dos
trabalhos que utilizam a 2* Lei da Termodindmica concerne a otimizagdo estacionaria das
variaveis de projeto, e a maior parte dos trabalhos que considera a eficiéncia energética no
controle de processos utiliza apenas a 1* Lei da Termodinamica. Assim, existe a oportunidade
de se explorar a aplicagdao da eficiéncia termodinamica, como estabelecida pela 2* Lei, no
controle e otimizagdo dindmica de processos. Esse estudo ¢ oportuno quando se trabalha com
a transi¢do entre pontos operacionais ou em casos nos quais nao existe um setpoint evidente,
como por exemplo, quando se tem apenas uma faixa operacional para a variavel controlada ou
mesmo um valor minimo ou maximo que determine a qualidade do processo. Nessas
situacdes, a possibilidade de se estabelecer critérios de desempenho em termos de eficiéncia, e

ndo em termos somente de velocidade e caracteristica das respostas, ¢ bastante interessante.

A forma mais direta de se considerar a eficiéncia de um processo para o seu controle ¢
formula-lo como um problema de controle 6timo. Este, por sua vez, assume a forma de um
problema de otimizagdo formado por uma fungdo objetivo a ser maximizada ou minimizada,
associada a restricdes de igualdade e de desigualdade nas variaveis de estado e de controle,
além do conjunto de equagdes que constituem o modelo do processo. Desse modo, tendo uma
funcdo objetivo associada a eficiéncia do processo, a solu¢do do problema se baseia em
determinar as agdes de controle que minimizam essa fun¢do para se atingir um determinado
estado final, respeitando as equag¢des do modelo dindmico e as restrigdes operacionais. O
avango computacional e o desenvolvimento de algoritmos de otimizagdo de réapida
convergéncia favorecem o emprego do controle 6timo de sistemas através da utilizacao de
métodos iterativos. Assim, ¢ interessante desenvolver-se uma abordagem termodindmica para
o controle de processos utilizando tais métodos e aplica-la a um processo no qual a eficiéncia
energética seja um elemento crucial, como em uma coluna de destilagdo ou em um reator

exotérmico.

O objetivo deste trabalho ¢ propor uma abordagem termodinamica para o controle de
processos visando o aumento da eficiéncia baseada na 2* Lei na operagdo dos mesmos. Para
tanto, foi desenvolvido um problema de controle 6timo formulado com base no critério de
eficiéncia termodindmica (COBET). A metodologia proposta consiste em realizar a

otimizagdo dinamica do processo maximizando a sua eficiéncia termodindmica, enquanto o
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setpoint ¢ garantido através de restricdes de desigualdade dependentes do tempo. Tais
restrigdes limitam as varidveis de controle a uma faixa que se afunila com o tempo, e assim,
fixam o estado final do processo. Deste modo, a minimizacao da taxa de geracdo de entropia
pode ser aplicada a um problema de controle 6timo para determinar a maneira mais eficiente

de se realizar uma transi¢do entre pontos operacionais.

1.2 Estrutura da dissertacao

A estrutura desta dissertacao ¢ constituida desta introducao, seguida de uma fundamentagao
teorica (Capitulo 2), que apresenta os conceitos de eficiéncia termodinamica de acordo com a
2% Lei, de entropia e de exergia, e introduz a teoria de controle 6timo e os métodos para a
solucao de tais problemas. No Capitulo 3 sdo apresentadas as principais abordagens para a
aplicacdo da eficiéncia termodinamica (2* Lei) no controle e otimizagdo de processos

No Capitulo 4, a taxa de geracdo de entropia ¢ derivada a partir dos balancos de
entropia, energia € massa para uma coluna de destilagdo e para um reator CSTR,
equipamentos de grande importancia na industria quimica. Neste capitulo ¢ proposta uma
metodologia que consiste na formulacdo de um problema de controle 6timo, considerando a

maximizac¢ao de um conceito de eficiéncia termodinamica.

Nos Capitulos 5 e 6, a abordagem proposta ¢ aplicada a uma coluna de destilagdo e a
um reator exotérmico, respectivamente. Sao discutidas possibilidades de implementacdo que
facilitem a convergéncia computacional, a praticidade do método e o desempenho do
controlador. Os resultados obtidos sdao entdo analisados em comparacdo com outros
controladores 6timos. Assim, ¢ possivel validar a abordagem proposta, empregé-la com outras

funcdes objetivo e avaliar a sua importancia no controle de processos.

Por fim, no Capitulo 7 sdo apresentadas as conclusdes obtidas a partir dos resultados
apresentados nos Capitulos 5 e 6 acerca da aplicagdo da eficiéncia baseada na 2* Lei da
Termodinamica, na forma da taxa de geragao de entropia, como objetivo do controle 6timo de
colunas de destilagdo e de reatores CSTR. Também sdo apresentadas possibilidades de

trabalhos futuros ¢ a contribuicao cientifica deste trabalho.



1. INTRODUCAO




Capitulo 2

Fundamentacao Teodrica

Este capitulo tem como objetivo apresentar os principais conceitos utilizados no
desenvolvimento do restante do trabalho. Inicialmente, a questdo da eficiéncia
termodindamica de acordo com a 2 * Lei ¢ apresentada, introduzindo os conceitos de entropia
e exergia, assim como a descrigdo matemdtica do balango de entropia e de exergia. A
segunda parte deste capitulo consiste na apresenta¢do da teoria de controle otimo, e na

introdugdo de métodos diretos e indiretos para a solugdo de tais problemas.
2.1 Eficiéncia termodinamica

A eficiéncia é considerada neste trabalho com base na 2% Lei da Termodinamica. Deste modo,
as propriedades e os balangos introduzidos pela 2* Lei, segundo SMITH et al. (2001), além da
metodologia de maximizagdo da eficiéncia termodinamica utilizada, estdo apresentados a

seguir.
211 Entropia

O conceito de entropia estd associado a 2* Lei da Termodindmica, assim como a energia
interna estd associada a 1* Lei. A entropia ¢ uma propriedade intrinseca de um sistema,
relacionada funcionalmente as coordenadas mensuraveis que caracterizam o mesmo. Como a
entropia ¢ uma func¢do de estado, a mudanca de entropia de um sistema devido a um processo
reversivel ¢ igual aquela ocasionada por um processo irreversivel (SMITH et al., 2001, p.

158).
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A variagdo infinitesimal de entropia de um sistema fechado, considerando um processo

reversivel, ¢ dada por:

_ d Qrev
ds = e 2.1)

onde Q,., ¢ a soma das transferéncias de calor entre o sistema e a vizinhanga para um
processo reversivel, 7 € a temperatura na qual ocorre a troca de calor, € S € a entropia total do

sistema.

Para um mol ou uma unidade de massa de fluido sofrendo um processo mecanicamente

reversivel em um sistema fechado, da equacao da 1* Lei da Termodinamica, tem-se:
AU = d Q,o, — PdV (2.2)

Onde U ¢ a energia interna, P ¢ a pressdo interna, ¢ V' ¢ o volume do sistema. A

diferenciacdo da equacgao de definicao da entalpia, H = U + PV, resulta em:

dH = d U + PdV + VdP (2.3)
Substituindo dU:

dH = d Q,, — PdV + PdV + VdP (2.4)

d Q,ep = dH — VdP (2.5)

Considerando propriedades molares (ou especificas), para um gas ideal, dh = ¢, dT e
v= RT/P; dividindo-se a equacao anterior pelo numero de mols e pela temperatura 7, e entdao

substituindo esses termos na equacao resultante, tem-se:
dS:CpT_RT (26)

Onde s ¢ a entropia molar de um gas ideal, ¢, ¢ o seu calor especifico a pressdo
constante ¢ R € a constante dos gases. Ainda que essa equacdo tenha sido derivada para um
processo mecanicamente reversivel, ela relaciona apenas propriedades de estado e ¢, portanto,
independente do processo que causa a mudanca de estado. Portanto, ¢ uma equagdo geral para

o céalculo da mudanga de entropia de um gas ideal e aproximada para um gas real.

Considerando entdo um processo que ocorre a pressao constante, a entropia especifica

de uma mistura de gases ideais pode ser dada pela equagdo a seguir:
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V= 3o (sO+ [T 4T) = RY . x: Inx:
sV = Y% (sj +J, - dT) RY;xjInx; (2.7)
Onde x; ¢ a fragdo molar de j na mistura, ¢, ¢ o calor especifico a pressdo constante do
componente j, s]-Oé a entropia padrao molar de referéncia do componente j e 7'¢ a temperatura

da mistura. Para determinar a entropia especifica de uma mistura liquida ideal, s”, pode se

utilizar a expressao a seguir.

SL = SV — Z] (x] Ahvap,j) (28)

eb
Tj

Onde 4h,,,; € a entalpia molar de vaporizacdo do componente j, avaliada em Tjeb , €

Tjeb ¢ a temperatura de ebulicdo do mesmo.

21.2 Balango de entropia para sistemas abertos

O balango de entropia para um sistema aberto pode ser escrito de forma analoga ao balanco de
energia, com uma importante diferenga: a entropia nao ¢ conservada. A 2 Lei estabelece que
a mudanga de entropia total associada a um processo deve ser sempre positiva, sendo igual a
zero apenas no caso de processos reversiveis. Desse modo, o balanco de entropia considera o
sistema e a sua vizinhanga, além de um termo de geracdo de entropia associado as

irreversibilidades do processo, de acordo com a equacgao a seguir:

d(ms)y, + ASviz _ Sger >0 (2.9)

Z msss - Z mese + dt dt

O primeiro termo representa a taxa liquida de entropia que ¢ transportada para o
volume de controle pelas correntes de entrada e de saida, o segundo termo, a taxa de variacao
de entropia do fluido contido dentro do volume de controle, o terceiro termo, a taxa de
variacdo de entropia na vizinhanca devida a transferéncia de calor entre esta e o sistema, e

Sger € a taxa de geragdo de entropia, a qual € igual a zero para um processo reversivel.

Considerando uma taxa de transferéncia de calor Qf que ocorre através da superficie

de controle associada a uma temperatura 7 onde f denota a vizinhanga, a taxa de variagdo da

geracdo de entropia na vizinhanga resultante dessa transferéncia ¢ dada por:

aSyi, Q
=-3 fT—}{ (2.10)

dt -
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Onde o sinal negativo ¢ empregado, pois Q 7 € definida com relag@o ao sistema. Assim,
a taxa de geragdo de entropia pode ser escrita da seguinte forma:
. . d(ms) 0 f_ ¢
stss—Zmese+Tvc—2fT—f—Sge720 (2.11)
Onde m,, m,, s, € s. sd0 as vazdes € as entropias especificas de entrada e de saida.

Para um processo em regime permanente, a entropia especifica ndo varia com o tempo, de

modo que o termo d(ms),,./dt é nulo, e, portanto, a taxa de geragao de entropia é dada por:

; ; Q
Sger = 2 MgSs — Y MeSe — ZfT_j: (2.12)

A seguir, a taxa de geragdo de entropia sera associada a eficiéncia termodinamica de

um processo com base na 2* Lei.

21.3 Trabalho perdido e Exergia

O potencial de um sistema em realizar trabalho que ¢ desperdicado como resultado das
irreversibilidades de um processo ¢ chamado trabalho perdido, Werdiao, € € definido como a
diferenca entre o trabalho real desenvolvido ao longo do processo e o trabalho de um processo
ideal (reversivel) que acarreta a mesma transformacdo de estado. Em termos de taxas,

podemos entdo escrever:

Wperdido = Wrear = Widea (2.13)
A partir da 1* Lei da Termodinamica, podemos escrever que a taxa de realizagdao de

trabalho real de um processo em regime estaciondrio ¢ definida pela seguinte equacao:
. 1 . .
W,oqs = A [(h +ou? + zg) m] —0 (2.14)

Onde u ¢ a velocidade relativa com que o volume de controle se desloca em relacdo a
um referencial, z ¢ a altura do volume de controle em relagdo ao nivel de referéncia, g ¢ a
aceleracdo da gravidade, m ¢ a vazdo massica e Q ¢ a taxa de transferéncia de calor do
processo (assumindo apenas um processo de transferéncia de calor entre o sistema e a

vizinhanga). A taxa de trabalho ideal ¢ dada pela equagdo a seguir:
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Wigoa = A [(h +ou? + zg) m] — T,A(sTh) (2.15)

sendo 7, a temperatura na vizinhanga. Deste modo, a taxa de trabalho perdido pode ser

escrita como:
Wperdido = TOA(Sm) - Q (2.16)

Uma vez que A(sth) — Q/T, ¢ igual & taxa de geragdo de entropia, multiplicando-se

esse termo pela temperatura do meio e substituindo na equagao de trabalho perdido, tem-se:
Wperdido = TOSger (2.17)

O significado dessa equacao ¢ que quanto maior a irreversibilidade de um processo,
maior a taxa de geracdo de entropia e maior a quantidade de energia que precisa estar
disponivel para realizar trabalho (SMITH et al., 2001, p. 174) ou, por outro lado, para uma

dada energia do sistema, menor sua capacidade de realizar trabalho 1til.

Segundo BEJAN (2002), exergia ¢ o maior trabalho tedrico que pode ser obtido (ou o
trabalho minimo que ¢ requerido) de uma corrente ou de uma quantidade de matéria durante a
transicdo entre um determinado estado inicial e o estado de equilibrio com a vizinhanga.
Assim, a exergia ¢ uma medida da distancia entre um determinado estado e o estado da

vizinhanga — quanto maior essa distancia, maior o potencial de realizar trabalho.

A exergia pode ser dividida em 4 componentes: cinética, potencial, fisica e quimica.
As exergias cinética e potencial podem ser completamente convertidas em trabalho, quando
avaliadas em relagdo a condi¢do da vizinhanca. Assim, a exergia especifica cinética (e.) e

potencial (e,) sdo iguais a energia especifica cinética e potencial (SILVA et al., 2012).

Pode-se considerar que a velocidade do sistema e a altura sejam nulas em relacao ao
ambiente, e estas parcelas podem ser assumidas como nulas sem perda de generalidade;
portanto, a exergia do sistema passa a ser a combinacdo da exergia fisica e da exergia

quimica.

Quando a exergia fisica do sistema ¢ nula, pode-se dizer que o mesmo estd em
equilibrio térmico e mecanico com o ambiente, mas ainda ¢ possivel obter trabalho adicional
até alcangar o equilibrio quimico com este (SILVA et al., 2012). A exergia quimica se define

como o trabalho adicional que pode ser obtido de uma corrente através da transicdo de um
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determinado estado até o estado de equilibrio quimico (além do térmico e mecanico) com a

vizinhan¢a (BEJAN, 2002).

A exergia especifica fisica (e) e a exergia especifica quimica (e,) sdo dadas pelas

seguintes equacdes:

ef = (h— hg) — To(s — sp) (2.18)

* nj
eq = BIL1() — o)L 2.19)

Onde / e s sdo a entalpia especifica e a entropia especifica do fluido, respectivamente,
e o indice “0” corresponde ao estado de referéncia, N € o nimero de componentes da mistura,
; € o potencial quimico do componente j no estado em que foram alcangados apenas o
equilibrio térmico e mecanico (7y,Po,u}), fo; € © potencial quimico do componente j no
estado de equilibrio termodindmico completo (térmico, mecanico e quimico) com a
vizinhanga, #; ¢ o nimero de moles do componente j na mistura, € n € o nimero de moles total

da mistura.

Como o potencial quimico de uma substincia, considerando uma solu¢do ideal, pode

ser dado por:
Ho,j = Uj + RTyInx; (2.20)

onde x; é a fracdo molar do componente j na mistura e R ¢ a constante dos gases, a
exergia especifica quimica de uma corrente constituida de uma mistura ideal em um sistema

nao reativo pode ser escrita da seguinte forma:
eq = RTo Xi-1x Inx; (2.21)

Deste modo, o balango de exergia para sistemas abertos pode ser representado pela

equagao a seguir:

o\ - . AVey ) .
Zf( - _0> Qr — (Vch — Po 7) + X mMee, — Ymges — ToSger (2.22)

d(ne) _
at
Onde 7 € o nimero de mols do sistema, e € a exergia especifica do sistema, Qf € a taxa

de transferéncia de calor entre o sistema e a vizinhancga, 7y € a temperatura da troca de calor,

Ty ¢ a temperatura da vizinhanca, W,,, ¢ a taxa de transferéncia de trabalho excluindo-se o
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trabalho de fluxo, py € a pressao da vizinhanga, V., ¢ o volume do sistema, m,, 1, es, € e, sa0
as vazdes € as exergias especificas de entrada e de saida, € Sy € a taxa de geragdo de

entropia.
2.2 Teoria do controle 6timo e otimizacao dindmica

O controle 6timo estabelece que as agdes de controle u(t) para as saidas y(t) de um dado
sistema sejam determinadas por meio de um problema no qual um funcional associado aos
objetivos de controle ¢ otimizado, conforme a representagao abaixo:

tr
min u,
min [ )

sujeito a f(x(t)), 2(8), u(®),p) = =2, x(t) = x,. (23)

t

g(x(®),z(),u(®),p) = 0,

h(x(D), z(£),u(t),p) = 0

Este tipo de formulagdo corresponde a um problema de otimizacdo dindmica, o qual
envolve a minimizagdo numérica de uma fun¢do objetivo com respeito a restricdes de
igualdade e desigualdade, das quais uma ou mais restricoes de igualdade sdo equacdes
algébrico-diferenciais. Assim, o funcional de controle J(u(f)) representa a funcdo objetivo e
Sx(2),z(¢),u(?),p) sdo as restricoes de igualdade dindmicas. As restrigoes de igualdade e de
desigualdade estaticas sdo representadas pelas fungdes g(x(?),z(¢),u(?),p) e h(x(?),z(¢),u(t),p),
respectivamente, e correspondem as saidas do modelo ou restrigdes das variaveis. As
variaveis x(7),z(¢),u(t) sdo as varidveis diferenciais, algébricas e de controle, respectivamente.

O vetor p contém os parametros independentes do tempo.

Estabelecida a fungdo objetivo e as restri¢gdes relativas ao controle 6timo, existem
diversas maneiras de resolver o problema resultante. Como o controle 6timo ¢ uma
abordagem de otimizagdo dindmica, pode-se resolver o problema através de uma metodologia
direta ou indireta. De uma maneira geral, os métodos de otimizagdo, assim como suas

vantagens e desvantagens, estdo apresentados a seguir.

11
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2.2.1 Métodos Indiretos

Os métodos indiretos consistem em resolver as classicas condigdes necessarias de otimalidade
do problema de dimensao infinita a fim de derivar um problema do valor de contorno (PVC)
em termos de equagdes diferenciais ordinarias. Esse PVC deve ser resolvido numericamente
por técnicas de shooting ou de colocagdo. A estratégia de solucao indireta pode ser abordada
através de dois métodos: célculo variacional (principio do méximo de Pontryagin) e

programagao dinamica.

Segundo NETO (2011), a aplicagdo desses métodos na otimizacdo de processos
quimicos estd mais voltada a analise da estrutura da solu¢ao do que na obtencdo da solucao
propriamente dita. Isso ¢ devido a complexidade do problema das condi¢des de contorno e das
estruturas das trajetorias 6timas obtidas em problemas com restri¢des de estado. Além disso, ¢
necessario realizar a derivagdo explicita das equacdes adjuntas, equagdes de controle e de
todas as condi¢des de transversalidade, o que nem sempre ¢ factivel, e ¢ preciso determinar
valores para as variaveis adjuntas, pois elas nao sdo quantidades fisicas, o que pode tornar o
problema muito mal condicionado, e faz com que o método basico seja pouco robusto

(BETTS, 2001).

O calculo variacional ¢ baseado na solugdo das condi¢des de otimalidade de primeira
ordem que sdo obtidas do principio de maximo de Pontryagin. As condi¢des de otimalidade
sdo formuladas como um conjunto de equagdes algébrico-diferenciais. Esse procedimento
leva a um problema de duplo valor de contorno que pode ser resolvido através de diferentes
métodos, como single-shooting, multiple shooting ou algum método de discretizacdo como

colocagdo em elementos finitos ou diferengas finitas (CERVANTES, 2009).

A programagdo dinamica aplica o principio de otimalidade de Bellman nos intervalos
de tempo — qualquer fracdo final de uma trajetoria 6tima ¢ 6tima (ou seja, a partir de qualquer
ponto dessa trajetoria até o mesmo ponto final da trajetéria 6tima, tem-se um caminho
também Otimo). A ideia desse método consiste em, ao invés de determinar a sequéncia 6tima
de decisdes a partir de um estado fixo do sistema, determinar a decisdo 6tima a ser tomada em
qualquer estado do sistema, através da resolu¢do da equacgdo diferencial de Hamilton-Jacobi-

Bellman (HJB).

A vantagem desse método estd na sua simplicidade e no fato de que nao requer a

avaliacdo prévia da funcdo objetivo, e de que a solucdo obtida é global (CARLSSON, 2009).
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No entanto, a solu¢do da equagdo de HJB ndo ¢ factivel para problemas nao lineares de

larga escala (VINTER, 2000).

2.2.2 Métodos Diretos

Os métodos diretos empregam a discretizagdo do problema de otimizagdo dindmica de modo a
transformé-lo em um problema de programagao nao linear (NLP) através da parametrizagao
das varidveis. Essa estratégia tem tido maior aplicabilidade em problemas de grandes
dimensdes e com condi¢des de desigualdade, ou para aqueles nos quais ndo ¢ possivel
resolver o PVC. Os métodos podem ser classificados em sequencial, no qual o problema ¢
parcialmente discretizado (somente as variaveis de controle) e simultaneo, no qual o problema
¢ totalmente discretizado (variaveis de estado e de controle), o que evita a necessidade de

integragao das equagdes diferenciais.

Ao se obter uma solucao pelo uso do método direto, ¢ necessario discretizar-se a
dimensao temporal. Um aspecto importante ¢ que, ao empregar instantes discretos, ndo ¢
possivel saber exatamente os instantes nos quais as restrigdes se tornam ativas ou inativas.
Também ¢ possivel refinar a solugcdo através da reformulacdo do problema como um
problema de multiplos estagios, no qual o tempo final de cada estagio passa a ser um

parametro a ser determinado (NETO, 2011).

2.2.2.1 Métodos Sequenciais

O método sequencial utiliza um conjunto de varidveis de decisdo baseado nas entradas de
controle que sdo discretizadas com respeito ao tempo, conforme a Figura 2.1. As entradas
discretizadas sao determinadas por um solver NLP de forma a otimizar a funcao objetivo. A
integragdo dos estados dinamicos ¢ realizada internamente, a cada etapa do processo iterativo,
resultando no perfil de estado que ¢ empregado para o calculo da fungdo objetivo. Este

procedimento ¢ realizado sequencialmente (ALBLAS, 2010).

13
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Figura 2. 1 Ilustragdo das entradas discretizadas utilizando o método sequencial (ALBLAS, 2010).

A entrada de controle u(z) do problema descrito na Eq. 2.23 ¢ discretizada com respeito

ao tempo em N passos na forma de uma fung¢ao constante por intervalos:
U, (t) = qyp, t € [ty theal, n={01,..,N—1} (2.24)

Onde a ultima entrada de controle gy ndo afeta a otimizag¢do e, portanto, ndo ¢
considerada. As entradas de controle independentes do tempo ¢,, apresentadas na equagdo a
seguir, formam um conjunto de varidveis de decisdo g com comprimento N,-N,, sendo N, o

numero de entradas e N, 0 numero de passos de tempo no qual o horizonte ¢ parametrizado.

qn = {90, 91> > AN-1} (2.25)

As equagdes algébrico-diferenciais podem ser integradas numericamente utilizando ¢ *
(conjunto 6timo de entradas de controle), resultando em uma solugdo factivel para os estados
dindmicos. Os estados e a matriz de sensibilidade calculados por esta integracao sao utilizados
para o calculo de um novo g*. Esse processo sequencial de integragdo e otimizagao ¢ repetido

até que um critério de convergéncia pré-definido seja atingido (ALBLAS, 2010).

A vantagem de se utilizar essa abordagem ¢ que, para um solver NLP, gera-se
problemas discretos menores do que os gerados pelos métodos de discretizagdo total
(BIEGLER, 2004). Segundo NETO (2011), o método sequencial pode apresentar dificuldade
para tratar restricdes de caminho de varidveis de estado, pois essas ndo estdo diretamente

incluidas no NLP — como no método simultaneo. Além disso, o método sequencial ndo ¢
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recomenddvel para sistemas instaveis ou com sensibilidade paramétrica elevada, pois as
variaveis de estado podem crescer indefinidamente nas iteragdes intermediarias do otimizador

devido a varidveis de controle ou parametros inadequados (ALBLAS, 2010).

2.2.2.2 Meétodos Simultaneos

No método simultdneo, todas as variaveis sdo explicitamente discretizadas no tempo para
gerar um problema de programacdo nao linear de grandes dimensdes, o qual ¢ resolvido por
um solver NLP. Desta forma, o sistema de equacdes algébrico diferenciais ndo ¢ resolvido a
cada iteragdo, mas apenas no ponto otimo. Devido ao tamanho do problema, estratégias
especiais de decomposi¢do sao utilizadas para resolver o NLP de forma eficiente (BIEGLER,

2004).

O método simultaneo tem melhor estabilidade, converge mais rapidamente para
problemas de larga escala e, por evitar simulagdes repetitivas durante as iteracdes, apresenta
menos risco de falhas de convergéncia (NETO, 2011). As duas principais abordagens de
discretizagdo explicita das varidveis sdo a colocagdo em elementos finitos e o multiple

shooting.

Com o multiple shooting, o tempo ¢ discretizado em P estagios e as variaveis de
controle sdo parametrizadas usando um conjunto finito de pardmetros em cada estagio. O
sistema de equacdes algébrico diferenciais ¢ resolvido em cada estadgio, introduzindo-se
valores iniciais dos estados nos estagios como variaveis de otimizagao adicionais. Ou seja, o
problema ¢ subdividido em varios problemas de valor inicial local que podem ser resolvidos

paralelamente (NETO, 2011).

A Figura 2.2 apresenta um esquema representativo dos perfis das variaveis de estado

(Y) e das variaveis de controle (U) — discretizadas — ao longo de um horizonte de tempo.
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Figura 2. 2 Esquema representativo dos perfis das varidveis de estado e de controle com
multiple shooting (BIEGLER, 2010)

A vantagem de utilizar o método de multiple shooting € poder usar solvers de sistemas
de equacdes algébrico-diferenciais com controle adaptativo de erro e manter a dimensao do
NLP. Comparado com o método de colocagdo, o NLP ¢ de menor dimensdo, porém menos

esparso. Isso pode levar a um maior custo computacional (DIEHL et al.,2000) .

O método de colocagdao em elementos finitos relaciona os estados dindmicos com o
tempo utilizando funcdes de aproximagdes para os mesmos. As entradas de controle, as
variaveis e os estados dinamicos da Eq. 23 sdo discretizados em N passos de tempo resultando

em um conjunto finito de variaveis de decisdo g:

q= {uo,ul, v, Un—1,Z20,Z1, -1 ZN=-1, X0, X1, ...,xN_l} (2.26)

Ap0s a parametrizacdo, o problema de programacao ndo-linear resultante ¢ resolvido
sem a necessidade de integrar as equagdes algébrico-diferenciais, ja& que suas funcdes de
aproximacodes sdo implementadas como restricdes de igualdade. Assim, apds a otimizacao os

perfis dos estados sdo diretamente resolvidos pelo problema de programagdo nao-linear

(ALBLAS, 2010).

As entradas de controle u,, as varidveis z, € os parametros p podem ser parametrizados
em uma fungdo constante por partes. No entanto, os estados dinamicos tém que ser
aproximados por uma fun¢ao nos intervalos de tempo discretos (colocacdo). Os estados serdo
relacionados através da integracdo implicita de Euler, conforme a equacdo a seguir

(ALBLAS, 2010).
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Aty = ther — ty

Xn+1 = Xp + Atnf(xn+1'zn+1l Un+1s p) (2.27)

Onde ¢ ¢ o tempo ¢ n € o passo de tempo. Assim, as equagdes dindmicas sdo
substituidas por equagdes algébricas. Com a parametrizagdo dos estados e a discretizagdo das
entradas de controle e das varidveis algébricas, o problema de otimizacdo dindmica pode ser
escrito como um problema de programacao ndo-linear no qual todas as restrigdes sao fungdes

do conjunto de variaveis de decisao ¢ (ALBLAS, 2010).

Através do método de colocagdo, um NLP bastante esparso ¢ obtido, e pode-se utilizar
conhecimento da trajetoria de estado na inicializagdo. Além disso, esse método possui rapida
convergéncia local e consegue tratar sistemas instdveis ou com restricdes de estado ou
terminais (DIEHL et al., 2006). No entanto, a desvantagem da colocacdo ¢ que a matriz
Jacobiana ¢ ndo simétrica, ndo diagonalmente dominante e esparsa, o que requer uma rotina

de inversdo bastante precisa e eficiente (ZIRILLI & WIRTZ, 1983).
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Capitulo 3

Revisao Bibliografica

Neste capitulo sdo revisadas as principais abordagens empregadas na literatura para a
aplicacdo da eficiéncia termodinamica baseada na 2° Lei no controle e otimiza¢do de
processos. Por fim, é revisada com maiores detalhes a minimizagdo da taxa de geragdo de

entropia.

3.1 Aplicagoes da 2? Lei da Termodinamica no Controle

e na Otimizacao de Processos

Conforme discutido anteriormente, existem diferentes aplicagdes para os conceitos da 2* Lei
da Termodindmica. As principais aplicacdes e abordagens em controle e otimizagdo estdo

apresentadas a seguir.
3.1.1 Controladores que visam a estabilidade global do processo

O comportamento dindmico de processos quimicos pode apresentar caracteristicas complexas,
o que tem motivado a aplicacdo da teoria de controle em sistemas multivaridveis, com
dindmica ndo linear e multiplos estados estacionarios. Deste modo, analises de estabilidade e
projeto de controle podem ser realizadas utilizando-se consideragdes associadas ao conceito
de energia de um sistema, como na teoria de Lyapunov ou em abordagens baseadas na
passividade. Essas ferramentas sdo muito adequadas para processos elétricos € mecanicos,

pois geralmente a energia mecanica/elétrica ndo é conservada, podendo ser utilizada como

19
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uma fun¢do de armazenamento (storage function). J4 em sistemas quimicos, a energia ¢é
representada usualmente na forma de energia interna, que, conforme estabelecido pelal® Lei
da Termodinamica, ¢ uma quantidade que se conserva e, portanto, nado pode ser utilizada
como uma fun¢ao de armazenamento. Assim, muitos estudos utilizam uma fung¢ao baseada na
2% Lei da Termodindmica para formular uma fungdo de Lyapunov e capturar assim a
dissipacdo do sistema para a analise de estabilidade e projeto de controle (HOANG et al.,
2012).

A 2 Lei fornece o conceito de disponibilidade termodinamica (exergia), a qual pode
ser utilizada para a derivagdo pratica das leis de controle ndo linear. HOANG et al. (2012),
por exemplo, utilizaram essa abordagem com o objetivo de estabilizar um sistema em torno de
um ponto instavel, considerando um reator CSTR exotérmico, com reacdo quimica de 1*
ordem com multiplos pontos operacionais estaciondrios. A 2* Lei foi utilizada neste trabalho
para definir a fun¢do de disponibilidade, fixando-se as varidveis extensivas, € uma nova
abordagem foi proposta para garantir que as varidveis de controle (consideradas com
restrigdes) tivessem variagdes suaves, na qual a parcela térmica da funcao de disponibilidade

foi considerada como uma funcao de Lyapunov em malha fechada.

Além disso, uma fungdo quadratica de Lyapunov pode ser diretamente derivada a
partir da entropia para a analise de estabilidade e projeto de controladores. BALDEA et al.
(2012) aplicaram essa abordagem a um sistema envolvendo um reator exotérmico e um
trocador de calor — para aquecer a corrente de alimentacdo com a corrente de efluente do
reator — destinado a controlar a recuperacao de calor no trocador. Os autores obtiveram uma
representacdo da planta em espago de estado derivada da termodinamica irreversivel — ramo
da termodinamica que trata de sistemas que ndo estdo no estado de equilibrio termodindmico
e, portanto, possuem uma taxa de geracao de entropia maior do que zero — e restringida pela 2*
Lei (a entropia total de um sistema termodinamicamente isolado tende a aumentar com o
tempo) de modo que a dissipagdo fosse sempre ndo-negativa, e implementaram controladores
PI para atingir os objetivos de controle. Essa implementacdo foi feita apds a andlise do
sistema e divisdo do mesmo em dois subsistemas: um com dinamica rapida (temperaturas), e
outro, com dinamica lenta, para o qual foi verificado que era necessario garantir a estabilidade
através de controle feedback. Desse modo, foi estabilizado o holdup do reator através do
controle da temperatura de saida do sistema — manipulando-se a vazao de saida do reator —, e
regulada a conversao através do controle da temperatura do reator — manipulando-se a taxa de

calor no aquecedor.
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Uma fungdo de Lyapunov baseada na 2* Lei também pode ser utilizada no projeto de
controle global de processos (plant-wide control). ANTELO et al. (2007) propuseram uma
abordagem sistematica, utilizando conceitos de termodinamica e teoria de sistemas para obter
controladores descentralizados capazes de garantir a estabilidade da planta. A formulagao da
fun¢do de Lyapunov baseada na entropia foi utilizada para garantir a convergéncia das
variaveis intensivas a um ponto de operacdo desejado na ocorréncia de multiplicidade. Essa
abordagem foi aplicada para o projeto de controlador PI e de controle com feedback linear de
estados de um sistema com CSTR exotérmico com reacdo de 1* ordem seguido de um
processo de separacdo com reciclo e, também, a um CSTR exotérmico com reacdo de 1*

ordem.

A aplicacdo de fungdes de disponibilidade e de entropia para a formulacao da funcao
de Lyapunov visando garantir a estabilidade de processos, por exigir a derivagao analitica das
leis de controle, ¢ pouco adequadas para sistemas de dimensdo elevada, tais como colunas de
destilacdo, por exemplo. Além disso, os controladores gerados sdo complexos, e, portanto, de
dificil entendimento e implementacdo pratica. Em geral, a forma de se especificar o
desempenho do controlador em malha fechada ¢ indireta, por exemplo, através da
superposi¢ao de outro controlador. Assim, como a abordagem sugerida neste trabalho envolve
consideragdes a respeito da eficiéncia dos processos, sdo discutidas a seguir diversas

possibilidades apresentadas na literatura neste sentido.

3.1.2 Uso da eficiéncia termodinamica na analise e otimizagao

de processos

A crise energética dos anos 70, mais precisamente a crise do petroleo em 1973, deu inicio a
busca por métodos alternativos de analise e otimizagdo de sistemas e processos. Desde entdo,
a 2* Lei da Termodinamica tem sido introduzida na andlise e otimizagdo de processos dando
origem a diversos tipos de andlise: termoecondmica, ecologica, exergética, etc. A Figura 3. 1
resume os principais tipos de andlises de eficiéncia baseada na 2* Lei apresentadas na

literatura.
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Analise +Atribui custo a exergia (ABUSOGLL &
Termoecondmica KANDGLU, 20097

*Relagdo entre trabalho e entropia produzidaos:

Analise Ecologica ECOP (UST &t &/ 2005),
Principias de *Forgas motrizes uniformemente distribuidas: EoF,
Equiparticéo EcED, EcEP, EoTD (GUO &f al., 2007).

Andlise Exergética {:\ggﬂﬁa%%%g? taxa de geragio de entropia

Figura 3. 1 Esquema com as principais formas de analise de eficiéncia baseada na 2° Lei

Segundo ABUSOGLU & KANOGLU (2009), a analise termoecondmica, também
conhecida como andlise exergoecondmica, combina as analises econdmica e termodinadmica
pela aplicacdo de um conceito de custo a exergia que considera a qualidade da energia. Este
trabalho de revisdo compara as principais metodologias termoecondmicas aplicadas ao
problema CGAM, o qual se refere a uma planta de cogeracdo com produgdes fixas de

eletricidade e vapor saturado.

No entanto, a otimizagdo termodinamica pode ser utilizada por si s6 (sem considerar o
fator de custo exergético) nos estagios preliminares do projeto de processos, de modo a
identificar as tendéncias e a existéncia de oportunidades de otimizacao (BEJAN, 2002). Visto
que através da andlise termodinamica ¢ possivel identificar as partes dos equipamentos ou
etapas do processo com maiores ineficiéncias, cabe ao engenheiro quimico analisar o processo
e avaliar a possibilidade de diminuir os custos operacionais — desperdicio de energia —, assim
como os gastos de capital (SMITH et al., 2001, p. 599). Nesse sentido, existe uma variedade
de funcdes objetivo, a maioria com mais de uma solugdo 6tima entre os pontos extremos de
maxima poténcia (maior producdo possivel) e de minima producao de entropia (mais préximo

do reversivel possivel; ANDRESEN, 2011).

Segundo ANDRESEN (2011), o problema de nao existir uma solugdo tnica ¢ que, a
ndo ser que exista um motivo fisico para eleger determinada solucdo, a escolha ¢ apenas uma
questdo de preferéncia. Isso ocorre, por exemplo, no caso da fungdo ecoldgica, a qual é uma

combinacdo linear entre o trabalho e a entropia produzidos, ou do coeficiente ecoldgico de
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performance, ECOP (UST et al., 2005), definido como a razdo entre a poténcia gerada ou a
carga térmica de resfriamento de um processo e a taxa de disponibilidade perdida (exergia
destruida). Em ambas as fung¢des, a producdo de trabalho nao ¢ mais importante do que a
geragdo de entropia, e vice-versa. Portanto, existe uma faixa entre os extremos (maxima
produgdo de poténcia e minima geracdo de entropia) — chamada de “highway in state-space”

(JOHANNESSEN & KJELSTTRUP, 2005) - na qual se encontram as solug¢des 6timas.

Por outro lado, a eficiéncia energética de sistemas termodindmicos pode ser otimizada
utilizando principios de equiparti¢do a fim de obter uma expressao para a minima producao de
entropia total e utiliza-la na determinagdo da condi¢do 6tima. Estes principios se baseiam na
ideia de que a maxima eficiéncia termodindmica ocorre quando determinada forca motriz esta
uniformemente distribuida ao longo do espaco e/ou tempo. GUO et al. (1996) propuseram o
principio da equiparti¢dao da diferenca de temperatura (EoTD) — ou uniformidade da diferenga
de temperatura — e o aplicaram a diferentes tipos de estrutura de trocadores de calor para
determinar a configuragdo mais eficiente. GUO et al. (2007) propuseram o principio da
equiparticdo da dissipacdo de entransia (EoOED) — quantidade termodinamica que descreve a
capacidade de transferir calor — e o aplicaram para o projeto de um sistema de trocadores de

calor.

NUMMEDAL & KJELSTRUP (2001) aplicaram o principio de equiparti¢ao de forcas
(EoF), segundo o qual o compromisso mais adequado entre a area de transferéncia de calor e a
dissipacdo de energia ocorre quando as for¢cas motrizes termodinamicas sdo uniformemente
distribuidas pela area de transferéncia de calor em um sistema com trocador de calor para
verificar qual tipo de operacdo ¢ mais eficiente: contra-corrente ou correntes paralelas.
JOHANNESSEN et al. (2002) compararam os resultados da produgdo de entropia obtidos
pelos principios de EoF (obtidos pela otimizagao Euler-Lagrange com a restrigdo de que a
quantidade de calor transferida seja constante) e de equiparticdo da producdao de entropia
(EoEP). WILHELMSEN et al. (2010) encontraram base numérica para a hipotese de que o
estado de operagdo com geracao de entropia constante (EoEP), e também em alguns casos o
estado com a for¢a motriz térmica constate (EoF), sdo boas aproximagdes do estado de
operagcdo com maior eficiéncia energética, e aplicaram essa abordagem no projeto 6timo de
um reator endotérmico tubular (PFR). VAN DER HAM et al. (2009) compararam um método
que consiste na aplicagdo da teoria de controle 6timo ao principio de EOEP com o método do

alongamento (metodologia que consiste em aumentar o tempo de residéncia), e aplicaram
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esses métodos a um reator endotérmico tubular (PFR) para obter o perfil 6timo de temperatura

ao longo do comprimento do reator.

Um dos métodos que tem se mostrado bastante pratico na otimizagdo da eficiéncia de
sistemas térmicos ¢ o da minimizacao da produgdo de entropia - ou analise da 2* Lei, nas
formas de exergia ou de disponibilidade - pela variagdo de parametros especificos (fluxo,
temperatura, etc.) (ANDRESEN, 2011). A minimiza¢do da geracdo de entropia (MGE)
baseia-se no teorema de Gouy-Stodola, descrito a seguir, € pode ser aplicada para sistemas
fechados ou abertos, processos de transferéncia de calor, plantas de refrigeracdo e plantas de

poténcia (BEJAN, 2002).

3.2 Minimizacao da taxa de geracao de entropia

A energia flui para dentro e para fora de um sistema em virtude de fluxos de massa e da
transferéncia de calor e de trabalho. De acordo com a 1* Lei da Termodinamica, a energia ¢
conservada, ndo destruida. J4 a exergia representa quantitativamente a energia util, ou seja, a
capacidade de fornecer ou receber trabalho de uma grande variedade de correntes (massa,
calor, trabalho) que fluem pelo sistema, o que permite a comparagdo de diferentes fontes
(entradas, saidas, trabalho, calor). A exergia ¢ sempre destruida, parcial ou totalmente, de
acordo com a 2* Lei da Termodindmica. A exergia destruida ¢ proporcional a entropia

produzida e corresponde a eficiéncia termodinamica do sistema (BEJAN, 2002).
De acordo com a equagdo de Gouy-Stodola (BEJAN, 2002):

Wreal - Wideal = TOSger 3.1

Onde Wig,q; ¢ a taxa de trabalho de um processo ideal, W,,,; ¢ a taxa de trabalho de
um processo real, Tj ¢ a temperatura da vizinhanca, e Sger ¢ a taxa de geracdo de entropia do

processo. W,..,; estd fixo, ja que os fluxos de massa e de calor estdo fixos, e a diferenca
Wiear — Wigear Tepresenta o trabalho perdido. Desse modo, a taxa de geracao de entropia ¢
proporcional a destruicdo de exergia e pode ser utilizada na otimizagdo da eficiéncia de

processos. Para sistemas de troca térmica, a anélise da segunda Lei pode ser realizada através
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da MGE e também pode ser realizada utilizando o nimero de geragcdo de entropia (BEJAN,

1996).

MANZI et al. (2009) utilizaram o método da minimizagdo da taxa de geragdo de
entropia para determinar as condi¢des operacionais O0timas da produgdo de propilenoglicol em
um CSTR. Para tanto, foram empregados os balancos de entropia e energia a fim de se obter,
de forma analitica, uma expressdo do ponto de operacdo O6timo para um dado tempo de
residéncia do reator (temperatura do reator igual a de entrada). Os resultados obtidos por este

método revelaram maior taxa de conversao do que o modo de operagao classico.

MYAT et al. (2012) aplicaram a MGE para avaliar a performance de diferentes tipos
de configuracdo e determinar a maneira mais eficiente de producdo de uma planta de
cogeracao. Esta avaliacdo foi feita determinando-se as temperaturas das fontes térmicas e,
entdo, buscando-se, com algoritmo genético, a sensibilidade da area de transferéncia de calor,
vazoes dos fluidos de trabalho, temperaturas de entrada das fontes térmicas e de resfriamento,
etc., ao longo de uma faixa de operagdo para se atingir a eficiéncia maxima. Os resultados
deste trabalho mostraram que a minimizag¢do local da geracdo de entropia individualmente a
cada processo pode levar a méxima eficiéncia do sistema e aumentar o coeficiente de

performance do mesmo.

Outros estudos também utilizaram algoritmos genéticos (AG) para resolver o problema
da MGE. GUO et al. (2009), por exemplo, utilizaram uma taxa de geracdo de entropia
adimensionalizada pela taxa de transferéncia de calor a temperatura de entrada do fluido frio.
A metodologia foi aplicada na otimizagao do projeto de um trocador de calor de casco e tubo,
considerando alguns pardmetros geométricos como variaveis de projeto. MYAT et al. (2011)
verificaram que a minimiza¢do da geracdo de entropia (utilizando AG) de um sistema de
refrigeragdo por absorcao foi capaz de maximizar o coeficiente de performance do sistema.
GUTIERREZ & MENDEZ (2012) minimizaram a gera¢io de entropia da decomposigdo
térmica do gas metano, a partir de um modelo de um reator solar termoquimico com produgao
de hidrogénio livre de CO,. Foi demonstrado que a reacdo quimica ¢ a principal fonte de
irreversibilidade do processo, € que, quando a geragdo de entropia ¢ minimizada, também o €

0 custo econdmico associado com a decomposicao térmica do metano.

AZOUMAH et al. (2006) minimizaram a geracdo de entropia de reatores gas-solido,
considerando um reator bésico e estruturas de reatores com diferentes escalas. Foi
demonstrado que, para dado volume e densidade de poténcia do reator, quanto maior a escala

de construgdo, menor a geracdo de entropia do reator. Ja LI & LAI (2013) minimizaram o
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numero adimensional de geracdo de entropia para estudar a performance termodinadmica de
um trocador de calor geotérmico com um unico tubo em U, determinando para isso
expressoes analiticas para o comprimento e velocidade de escoamento 6timos dos trocadores

de calor geotérmicos.

Além da otimizagdo das varidveis de projeto, a minimiza¢do da taxa de geracdo de
entropia pode ser utilizada para determinar uma forma mais eficiente de se realizar o controle
de um processo. Uma possibilidade seria o uso da quantidade total de energia
empregada/produzida no processo como parametro de eficiéncia, de acordo com a 1* Lei da
Termodinamica. No entanto, essa abordagem nao considera a irreversibilidade do processo,
ou seja, a qualidade com que tal energia é empregada, de modo que conceitos derivados da 2°
Lei, tais como exergia e taxa de geracdo de entropia t€ém sido utilizados para aumentar a

eficiéncia termodinamica através da teoria de controle 6timo.

Por exemplo, MANZI et al. (2011) empregaram a taxa de geragdo de entropia, obtida a
partir dos balangos de massa, energia e entropia de um reator CSTR para a producdo de
propilenoglicol, a fim de projetar controladores do tipo PI ¢ GMC (generic model control)
para a temperatura do reator através do método da sintese direta. A lei de controle, que
determina a vazdo do fluido de resfriamento, ¢ calculada a partir da taxa de variagdo da
temperatura de referéncia do reator, que respeita a condi¢ao 6tima de operacdo determinada

analiticamente.



Capitulo 4

Desenvolvimento da Metodologia

Neste capitulo, é descrito um procedimento de obtengdo da expressdo da taxa de geracgdo de
entropia, considerando o caso de uma coluna de destila¢do tipica com apenas uma
alimentagdo e produtos de topo (condensador total) e de fundo, e de um reator CSTR
exotéermico. As equagoes de taxa de gerag¢do de entropia obtidas sdo utilizadas para a
aplicagdo de uma nova metodologia de controle otimo, que visa maximizar a eficiéncia
termodindmica, considerada na forma da 2“ Lei, ou seja, na forma da taxa de geracdo de

entropia.

4.1 Determinacao da Equacao da Taxa de Geracao de

Entropia para Colunas de Destilacao

Como a destilagdo ¢ uma operac¢do unitaria utilizada de maneira extensiva nas industrias
quimica e petroquimica e € responsavel por grande parte do custo operacional total dessas

industrias, existe um grande interesse na otimizacao da operacdo de colunas de destilacao.

Considerando a coluna de destilagio como um sistema aberto no qual ocorrem fluxos
de matéria e energia, a taxa de gerag@o de entropia pode ser determinada através dos balancos

globais de energia interna (na forma restrita) e de entropia:

d(%zswt:QB_QC_DhD_BhB‘l‘FhF (41)
a(ns)sis Q Q 5
% = T—Z — T—z — Dsp — Bsg + Fsp + Sger (4.2)

27
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Onde n ¢ o niimero de mols total do sistema, 4; ¢ a entalpia especifica molar da
corrente i, Qg ¢ Q. sdo as taxas de transferéncia de calor no refervedor e no condensador,
respectivamente, sendo ambas as grandezas consideradas em moédulo (a direcdo do fluxo ja €
considerada nos balancos), D, B e F sdo respectivamente as vazdes molares de destilado, de
produto de fundo e de alimentacdo, s; ¢ a entropia especifica molar da corrente i, 7¢ a
temperatura do condensador, 73 a temperatura do refervedor e S'ger ¢ a taxa de geragao de

entropia.

O balango de entropia pode ser escrito em termos de exergia multiplicando-se a Eq.

4.2 pela temperatura do meio 7):

d(nToS)sis ToQ ToQ .
o)est ;BB _ (;CC — ToDsp — ToBsg + ToFsp + ToSzer (4.3)

Subtraindo-se a equagao anterior do balanco de energia, tem-se o seguinte resultado:

d(n(h-T, S))sis ’ T ) T
m t=QB( _ﬁ)_QC( _T_Z)_D(hn—TOSD)_B(hB_TOSB)+

F(hF - TOSF) - Tosger (4-4)

De acordo com ZAVALA-LORIA & NARVAEZ-GARCIA (2012), o termo (h-Tps) é
a exergia especifica (e), de modo que a equacao anterior pode ser escrita da seguinte forma:

S ) T ) T d(ne)sis
TOSger:QB(l_é)_Qc( —T—Z)—D€D—363+Fep—% 4.5)

A taxa de variagdo de exergia também pode ser expandida da seguinte forma:

d(ne)sist _ d(ngep) Ns d(nie;) , d(npep)
e dt +2i dt + dt (4.6)

Onde Ns ¢ o numero de estagios internos, Considerando que o processo ndo possui
contribuicdes de exergia potencial e/ou cinética, conforme descrito na Se¢do 2.1.3, a exergia ¢

dada por duas parcelas (BEJAN, 2002):

e fisica (e): ou exergia termo-mecénica, referente a energia liberada quando o
sistema ¢ expandido (ou comprimido) até a pressao do meio, e/ou resfriado (ou
aquecido) até a temperatura do meio;

e quimica (e,): considera a capacidade de realizar trabalho através da diferenga

de composicao quimica do sistema e do meio.
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O termo ey ¢ relativamente menor que e, de modo que a variacdo da parcela fisica é
desprezivel e a mesma pode ser considerada constante para todas as espécies quimicas

(ZAVALA-LORIA & NARVAEZ-GARCIA, 2012).

Considerando que a variagdo do coeficiente de atividade com a composicao seja
pequena, a taxa de variacdo da exergia especifica ¢ dada pela seguinte equacdo (ZAVALA-

LORIA & NARVAEZ-GARCIA, 2012):

dx]

= RTo 2;|(1+ Inx) =2 4.7)

Logo, para uma coluna de destilagdo com holdup constante em todos os estagios,

combinando-se as Eq. 4.5, 4.6 ¢ 4.7, tem-se a seguinte equagao:

Soer = O\, 7 7,) ~ O\ 7T
dx
—DRY.jxjpInxjp —BRYxjplnx;p- RYV an][(1+lnx]l) t] DRZ][(1+

In xj,D)%] +FRYj%rInx;r —npRY; [(1 +Inx;5) ziB] (4.8)

A taxa de geracdo de entropia estaciondria pode ser obtida a partir da equacdo anterior,

fazendo com que a taxa de variagdo das fragdes molares com o tempo, ou seja, os termos d;é
sejam nulos:
Sger = = Qp (— — —) Qc (— _T_c) DRYixjplnxjp —BRYxjplnx;p +
FRYxjrlnx;p 4.9)

Onde o primeiro termo corresponde a contribui¢do do refervedor a taxa de geragdo de
entropia, o segundo, a do condensador, e os demais representam o balango de entropia da
coluna, ou seja, a diferenca entre os termos de advecgdo de entropia devido as correntes de

destilado, de produto de fundo e alimentagao.

4.2 Determinagcao da Equacao da Taxa de Geragcao de

Entropia para Reatores CSTR
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A taxa de geracdo de entropia de um reator CSTR pode ser determinada a partir do balanco de

entropia, conforme a equacdo a seguir:

a5 _ _%' + (3 M) - (3 SfoV) + Syer (4.10)

T T

Onde S ¢ a entropia do sistema, Q é a taxa de transferéncia de calor entre o reator ¢ a
camisa de resfriamento, T € a temperatura da troca de calor/do reator, s;, € s; s30 as entropias
especificas do componente ; na alimentagdo e na saida do reator, C;, e C; sdo as
concentragdes molares do componente j na alimentag@o e na saida do reator, ' ¢ o volume do
meio reacional, e T ¢ o tempo de residéncia. A fim de empregar a expressdo acima para o
calculo da taxa de geragdo de entropia, ¢ necessdrio obter dS/dt em fungdo das varidveis de

estado.

Uma vez que a entropia pode ser expressa como uma funcdo da temperatura e do
numero de moles n; do componente j que constitui o sistema, o balanco de entropia pode ser

escrito da seguinte forma:

w= @) (@ @.11)

Considerando volume constante e substituindo a equagao anterior na Eq. 4.10, tem-se:

() ()2 (2) () =4 (50) - (552 s

Assumindo que a pressdo do sistema seja constante, a derivada parcial da entropia com

relagdo a temperatura pode ser representada pela seguinte relacao:
E __ pcpV
&), =5 (@.13)

Onde p € ¢, sdo a massa e o calor especificos a pressdo constante da mistura reacional.

Os balancos de massa e de energia de um reator CSTR sdo dados a seguir:

ﬂ _ (Cj.o_cj) )
L - . tyr (4.14)

ar _ _Q_Fop,o(z eicp,i)(T_To)"'(_AhR)rV
dt pCpV

(4.15)
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Onde v; € o coeficiente estequiométrico do componente j, r € a taxa de reagdo, F, ¢ a
vazdo molar de alimenta¢do do componente chave, 0; ¢ a razdo entre o niimero de moles do
componente j de alimentacdo e o nimero de moles do componente chave de alimentagao, p, &
a massa especifica do componente j, € c,; € o calor especifico a pressio constante do

componente j, T, ¢ a temperatura de alimentagdo dos reagentes e 4hg ¢ a entalpia da reagao.

Substituindo as Eq. 4.13, 4.14 ¢ 4.15 na Eq. 4.12, tem-se:

(—Q—Fo(z Gicp,i)(T—To)+(—AhR)rV) + Zj S]-V ((cjlo—c,-) + }/]-7") _ _g + (Zj s]-,oc]-,oV) _

T T T

(5 LL) +Sper  (416)

T

Como a variagdo da entropia da reagdo ¢ igual a entropia dos componentes

multiplicada pelos seus coeficientes estequiométricos, tem-se:

: —F, (3 0icp,i) (T—To)+(-Ahg)TV CioV
Sger = p - R +Z](S] _S].'O)]T-I_ASRrV (417)

Rearranjando a expressdo anterior, chega-se a seguinte equagao:

. —Fy(2 0ic i (T-T,) CjoV 1

Para volume e pressdo constantes, a variagdo de entropia do componente j pode ser

dada por:
T
As; = (s]- - S]-,O) = Cp,j lni (4.19)
A vazao de alimentagdo do componente j pode ser escrita da seguinte forma:
Fio = F,0, = 22% (4.20)

T

Substituindo as Eq. 4.19 € 4.20 na Eq.4.18, tem-se:

. v T (T-T,) 1
Sger = (—T y c,-,ocp,,-) (lnT—o - T) — 2 (Ahg = TAsR)TV (421

A variagdo da energia livre de Gibbs (Agr) ¢ dada pela equagdo a seguir:
Aggr = Ahg — TAsy (4.22)

Da relagdo de Gibbs-Helmholtz, tem-se a seguinte equagao:
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T l = — F (423)
P
De modo que a energia livre de Gibbs na temperatura do reator, Agr(7) ¢ dada por:

AgR(T) _ o T-Ty
T Tr — Ahy T (4.24)

Onde T, é a temperatura da reacdo, Agy ¢ a energia livre de Gibbs padrio e Ahy ¢ a

entalpia padrao da reagao.

Finalmente, substituindo-se a Eq. 4.24 na Eq. 4.21, a equacdo da taxa de geragao de

entropia de um reator CSTR (MANZI et al., 2011) pode ser dada por:

Sger = ( 3. CioCp, ,) ( “TTT, - (T‘T—”) - (Aff AR, TT:T*) o (4.25)

4.3 Formulagao do Problema de Controle Otimo

A eficiéncia de um processo ¢ considerada uma questdo de extrema importancia para a sua
operacdo, mas ¢ raramente utilizada para o controle do mesmo. A metodologia proposta neste
trabalho consiste em definir o problema de controle de um processo empregando a eficiéncia

termodindmica com base na 2* Lei como um dos objetivos a serem alcancados.

A eficiéncia foi formulada como um problema de controle o6timo devido a
oportunidade de se determinar perfis 6timos das variaveis de controle que representem, a cada
ponto do tempo, a melhor maneira de se empregar as fontes energéticas do sistema. Esse
procedimento ¢ uma alternativa ao método proposto por MANZI et al. (2011), que utiliza a
eficiéncia termodindmica para determinar analiticamente (de forma explicita) a lei de a¢do do

controlador.

A eficiéncia termodinamica de um processo ¢ geralmente considerada com base na 1*
Lei da Termodinamica, ou seja, envolve a quantidade total de energia empregada pelo
mesmo. Para uma coluna de destilacdo, por exemplo, esta abordagem acarreta em uma fungao
objetivo na qual a meta ¢ minimizar as trocas de calor da coluna, mais especificamente,
reduzir as taxas de transferéncia de calor do refervedor e do condensador. Uma das

desvantagens desta abordagem ¢ que a quantidade de energia necessaria no processo depende
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da carga a ser processada no mesmo. Outra possibilidade ¢ definir-se um padrao de
desempenho (energia minima de operagao), de forma a gerar um indice de eficiéncia, o qual,
no entanto serd em geral arbitrario e que podera levar a resultados inconsistentes (MULLER,
2012). Assim, para que a irreversibilidade do processo seja considerada, ou seja, a qualidade
com que a energia ¢ empregada, ¢ necessario utilizar-se a 2° Lei da Termodindmica. Um

critério baseado nesta lei apresenta um padrdo inerente de comportamento (0 processo

reversivel) e independe da carga do processo. Este controlador serd denominado de

Controlador Otimo Baseado na Eficiéncia Termodindmica (COBET).

Desse modo, no problema de controle 6timo considerado, objetiva-se minimizar uma
funcdo de eficiéncia & sujeita a restrigdes de caminho nas varidveis controladas, de acordo

com o seguinte problema:
min [ £(x(), u(t))?dt (4.26)
ueu “0

Onde u € R™ sdo as variaveis manipuladas, x € R" sdo os estados, e U ¢ a regido
vidvel definida pelas restrigdes operacionais, € t; € um horizonte de tempo especificado (pre-

definido).

Uma vez que a eficiéncia ¢ uma fun¢ao dos estados do sistema, a funcao objetivo deve

estar sujeita as seguintes restricdes de igualdade:

flx,x,u) =0

Y= g(x) (4.27)

que corresponde ao modelo da planta, no qual y € RP sdo as variaveis controladas

(saidas). Assume-se que tais varidveis devem permanecer restritas a uma faixa operacional

y= [ymina ymax]'

Como a geragdo de entropia ¢ uma variavel de caminho, € necessario definir o estado
final do processo. Neste trabalho, propde-se que isto seja feito restringindo-se a variavel de
controle através de limites operacionais que garantam a transi¢do do estado inicial ao estado
de referéncia. Estes limites foram implementados na forma de uma faixa de tolerancia
variavel com o tempo, com amplitude grande o suficiente no inicio, para ndo restringir a
qualidade do controle e facilitar a solucdo do problema de otimizacdo, e com pequena
amplitude no final, de modo que o setpoint seja atingido dentro de certa tolerancia, conforme

as equagdes a seguir:

33
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Vi = (Viini = Virer — 0) - €*t + ¥ per + tol (4.28)
Vi € Vnini — Vires + 0) - €*t + Yo + tol (4.29)

Onde y; ¢ a varidvel de controle 1, y; ;»; € 0 valor inicial da varidvel de controle € y; s € 0
valor de referéncia da variavel de controle (setpoint), para i=1,..,p, € p € o nimero de
variaveis de controle. Os parametros de ajuste o, fo/ e p sdo empregados como forma de
inserir objetivos de controle na solucdo do problema e podem ser obtidos através da andlise da
dindmica intrinseca do sistema. Essa andlise se baseia em, a partir do tempo de subida
necessario para atingir o valor de referéncia (y;,.s) na simula¢do, determinar valores de ¢ e u
tais que o perfil de controle otimizado leve o sistema a atingir o valor de referéncia em um
tempo de subida menor do que o da simulagdo. Com isto, ¢ possivel inserir-se critérios de
controle no problema. A influéncia dos pardmetros na forma da faixa operacional ¢

apresentada nas Figuras 4.1, 4.2 ¢ 4.3.

104

S_
g p=-01
S 7 —_— =02
= — p=-03
£ — L =-04
2 =05
2 4 =5

Figura 4.1. Efeito do parametro u na faixa de tolerancia

Na Figura 4.1, percebe-se que quanto menor o valor do pardmetro p, mais rapidamente

a variavel de controle devera se aproximar do valor de referéncia (centro da faixa).
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Figura 4.2. Efeito do pardmetro o na faixa de tolerancia

Na Figura 4.2, percebe-se que quanto maior o valor do pardmetro ¢, maior a amplitude

inicial da faixa operacional, e, assim, maior o erro inicial permitido para a variavel de

controle.

10

|

1l

||

87

s
8
5 61 tol = 0.001
3 tol=001
g tol = 0.1
g tol =02
= 47 tol= 03

. : . | . : .
0 10 20 30 40 30 60
Tempo, s

Figura 4.3. Efeito do pardmetro fo/ na faixa de tolerancia
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Na Figura 4.3, percebe-se que quanto maior o valor do parametro fo/, maior a
amplitude final da faixa operacional, e, assim, maior o erro final permitido para a variavel de

controle.



Capitulo 5

Controle de Colunas de Destilacao

Neste capitulo, o controlador baseado na eficiéncia termodinamica (COBET), descrito no
Capitulo 4, é empregado no controle de uma coluna de destilagdo, ja que esta é uma

operagdo unitdria de extrema importdncia nos processos quimicos.

5.1 Estudo de Caso

A minimizagdo da taxa de geracdo de entropia foi aplicada a separagdo de uma mistura binaria
de ciclohexano (A) e n-heptano (B) em uma coluna de destilagdo com 30 pratos — numeragao
dos estagios crescente no sentido do fundo da coluna —, e alimentagao introduzida na forma de
liquido saturado no meio da coluna, conforme descrito por AKESSON er al. (2010).
Considerou-se os fluxos molares dentro da coluna e as volatilidades relativas constantes,

sendo o componente A o mais volatil. O diagrama da coluna ¢ apresentado na Figura 5.1.

37
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Figura 5.1. Diagrama da coluna de destilagao

O volume de controle (VC) ¢ dado na Figura 5.1 pela linha pontilhada, sendo que os
fluxos que cruzam as fronteiras do VC sdao: o fluxo molar e de energia da corrente de
alimentacdo, o fluxo molar e de energia da corrente de vapor de entrada e de saida do
refervedor, o fluxo molar e de energia da corrente de 4dgua de entrada e de saida do
condensador, o fluxo molar e de energia da corrente de destilado e do produto de fundo (que

saem do VC).

Os parametros operacionais utilizados na otimizacdo dindmica do processo estdao

apresentados na Tabela 5.1.

Tabela 5.1. Parametros operacionais da coluna de destilagdo

Variavel Simbolo | Valor
Vazio de alimentagio (mol.s™) F 0,4
Fragdao molar de A na alimentagdo | z 0,5
Volatilidade relativa o 1,6
Holdup dos estagios (mol) nr 0,25
Holdup do condensador (mol) ne 0,5
Holdup do refervedor (mol) np 1,0

Retirado de AKESSON et al.(2010)
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As equagdes do modelo estdo apresentadas a seguir, de acordo com AKESSON et

al.(2010).

Fr=7rr-D (5.1)

D=V-—Fg (5.3)

sy = T (5.4)

X, = FR'(xi—l_xljl;V'(yi_yi+1), Vi € [2,16] (5.5)
X17 = F.Z+FR'x16_FS:;17_V'(Y17_y18) (5.6)

% = Fs-(xi—1—x1r)l;V'O/i_3/i+1)' Vi € [18,31] (5.7)
X3y = FS'x31—(F—nDB)'x32—V'Y32 (5.8)

Onde Fs, Fg, V e D sdo as vazdes de liquido na se¢do de esgotamento, de liquido na
secdo de retificacdo, de vapor e de destilado, 77 ¢ a razdo de refluxo, x; € y; sdo as fracdes
molares do componente A na fase liquida e vapor no estagio i, € ny nc € ng sao os holdups dos
estagios, condensador e refervedor (todos assumidos constantes). Considerando gas e liquido
ideais, a composic¢ao do vapor em equilibrio com o liquido pode ser dada por:

_ axi
- 1+(a—1)x;

Vi , Vi € [1,32] (5.9)

onde a ¢ a volatilidade relativa entre os componentes A e B. Considerando que a taxa
de transferéncia de calor no refervedor (Qg) ¢ uma variavel manipulada, a vazao de vapor

pode ser estimada com base no calor de vaporizagio de cada componente (AH, )

p=— % (5.10)

2jxjAHyap,j

Por sua vez, a carga térmica do condensador total (Q) pode ser calculada em modulo

por:

QC = Vijj,DAHvap,j (5.11)
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Como a pureza das correntes de destilado e de produto de fundo ¢ alta, as temperaturas
do condensador (7¢) e do refervedor (7p) foram estimadas por aproximacdo a partir das

fragdes molares e das temperaturas de ebuligio (TP e TEP) na pressdo dos respectivos

estagios:
Tg = x35 - T2 + (1 — x3,) - TEL (5.12)
Te=x T + (1 —x,) - TEP (5.13)
5.2 Implementacao Computacional

Foram utilizados algoritmos de otimizagdo e de discretizagdo baseados no método do ponto
interior (IPOPT) e na colocagdo em elementos finitos, respectivamente. Estes codigos sao
implementados pela ferramenta CasADi, que ¢ utilizado pelo pacote do JModelica 1.7, o qual
foi utilizado com o software Python por ser uma plataforma gratuita de open source para a
otimizagdo, simula¢do e andlise de sistemas dindmicos complexos. Assim, os modelos foram
escritos em Modelica e Optica, para entdo serem compilados, simulados e otimizados em um

script gerado na linguagem Python.

Tendo se estabelecido trabalhar com colocagao ortogonal local e com agdo de controle
constante por intervalos (utilizando a op¢ao blocking factors do software), cabe ressaltar que a
essa ultima opcdo ¢ implementada no JModelica pelo aumento do tamanho do problema
inserindo restricdes de igualdade lineares para que as acdes de controle sejam constantes por
intervalo. Assim, devido a questdes de capacidade numérica de discretizacao das ferramentas
utilizadas, os estudos realizados tiveram uma limitagdo de 19 (nimero maximo com o qual foi
possivel obter uma solu¢do) elementos finitos em que o horizonte de controle ¢ dividido, e de

3 pontos de colocagdao em que cada subintervalo ¢ aproximado.

5.3 Resultados e Discussoes

Visando analisar o comportamento do controlador proposto (COBET), este foi avaliado em

diferentes transi¢des de ponto de operagdo (setpoint), para demonstrar que o mesmo, da forma
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em que foi proposto, ¢ capaz de trabalhar em diferentes situagdes de controle com o ajuste de
poucos pardmetros € em um tempo computacional razoavel. Foi considerado o exemplo de
uma coluna de destilacdo binaria, descrita na Se¢do 5.1, e dois problemas de controle:

monovariavel (SISO) e multivariavel (MIMO).

Para ambos os sistemas, SISO e MIMO, inicialmente ¢ apresentada a andlise de
sensibilidade, para verificar o comportamento da taxa de geragdo de entropia com relacdo as
variaveis de controle, e entdo o desempenho do COBET ¢ comparado com o desempenho de
um controlador 6timo tradicional. No caso MIMO, o COBET também ¢ comparado a um
controlador baseado na 1* Lei da Termodinamica. Os critérios de desempenho dos
controladores analisados s3o o tempo computacional, a integral do erro quadratico e a taxa
média de geracao de entropia. Cabe ressaltar que no caso MIMO o parametro fol foi

considerado nulo em todas as analises.

Para o caso multivariavel, foi avaliado ainda a taxa média de transferéncia de calor no

refervedor e o lucro obtido durante a transi¢ao, dado pela expressdo a seguir:
lucro = [(PyDx;y + PgBx3, — PeF — PzQg) dt (5.14)

sendo os precos de A (P4= 0,034$.mol™), de B (Ps = 0,0268.mol") e da corrente de
alimentagdo (Pr =0,0028.mol") retirados de LOW & SORENSEN (2004), ¢ o prego da
energia (Pg = 1,861.10°°$.kW™") conforme o U.S. ENERGY INFORMATION (2013).

A integral do erro quadratico (ISE) das variaveis controladas ¢ definida do seguinte

modo:
2
ISEy, = [(X1ref —x1)" dt (5.15)

2
ISEy,, = [(Xs2,er — x32) dt (5.16)

No caso SISO, sao verificados o efeito da tolerdncia em torno do estado final
(parametro fol) e o comportamento do COBET com relagdo a distirbios. No caso MIMO, foi
proposta uma modificacdo no controlador, de modo que as variaveis de controle ficassem
limitadas a faixa de valores entre os estados inicial e final e, assim, tivessem um

comportamento sem overshoot.

Com o intuito de demonstrar que a metodologia proposta pode ser aplicada com

sucesso a funcdes objetivo que ndo sao expressas na forma da 1* e 2* Leis da Termodinamica,
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foi considerado o caso em que se deseja maximizar uma fun¢do heuristica de eficiéncia do
processo conforme a 1* Lei. Para tanto, uma curva de eficiéncia baseada na 1* Lei da
termodinamica foi determinada pela relacao entre a energia minima requerida calculada pelo
método de Underwood e uma taxa de referéncia da transferéncia de calor do refervedor. O
método da energia minima de Underwood e a metodologia empregada para a obtengdo desta

curva estao apresentados no Apéndice.

5.3.1 Controle Monovariavel — SISO

A fim de analisar mais facilmente as caracteristicas do controlador proposto, o modelo
descrito na Se¢ao 5.1 foi utilizado na forma de um sistema SISO (Single Input-Single Output),
no qual a funcgdo objetivo ¢ o quadrado da taxa de geracdo de entropia, ou seja, & = Sger na
Eq. 4.26. A razdo de refluxo — na faixa 1<7<5, conforme sugerido por AKESSON et al.
(2010) — ¢ a variavel manipulada, e a fragdo molar do componente A no topo (v;) ¢ a variavel

controlada. Cabe salientar que, apesar de Sger ser uma quantidade ndo-negativa, ndo foi

. A . ~ - ta
obtida convergéncia nos testes realizados com uma fungio objetivo da forma [ o Sgerdt.

Com o intuito de especificar os graus de liberdade do modelo, a vazao de destilado foi

fixada, conforme sugerido por AKESSON et al. (2010), de acordo com a equagio a seguir.

D=z-F (5.17)
onde z ¢ a fragdo molar de A na corrente de alimentacdo. Com isso, a vazdo de vapor

da coluna ¢ determinada por:

V=Fg+D (5.18)

Portanto, com base na Eq.4.8, a taxa de geracao de entropia para o caso SISO pode ser

escrita da seguinte forma.

) 1 1 1 1
S =VZ pAH -(———)—vz AH .(___)_DRZ Iy
ger jx],B vap,j T, Tg jx],D vap,j T, T, jx],B nx;pg
dij
—BRZ Xjp lnxj,D +FRZ xj,Flnxj,F—nBRz [(1+lnxj'3)d_£]
J j j
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5.3.1.1 Analise de Sensibilidade

No caso monovariavel, a coluna de destilacdo considerada possui apenas a razao de refluxo
(rr) como variavel manipulada e a taxa de destilado (D) especificada num valor fixo. Deste
modo, a andlise de sensibilidade com relagdo a razdo de refluxo da taxa de geracdo de
entropia e a influéncia da fragdo molar de A no destilado nesta funcdo objetivo foi realizada
fixando-se valores para a razao de refluxo de 1 a 5 e resolvendo-se as equagdes que
constituem o modelo para cada um destes valores de rr. As Figuras 5.2 e 5.3 apresentam os

resultados desta analise.

08 A

Taxa de Geragdo de Entropia, kl/s K

04F B

02 1 1 1 1 1
1 1.5 2 25 3 35 4 45 5

Razéo de Refluxo

Figura 5.2. Sensibilidade da taxa de gerac@o de entropia a razdo de refluxo, caso SISO

06+ E

Taxa de Geragdo de Entropia, klfs K

04t 1

Dz 1 1 1 1 1
0.7 075 0.8 0.es 0.9 0.95 1
Fragdo Molar de A no Destilado

Figura 5.3. Influéncia da fragcao molar de A no destilado na taxa de geragdo de entropia, caso SISO
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A partir das Figuras 5.2 e 5.3 é possivel verificar que, a0 aumentar-se a razao de
refluxo, existe um aumento da taxa de geracdo de entropia estaciondria, o que ocorre devido
ao fato de um aumento na razdo de refluxo acarretar no aumento da fragdo molar de A no
destilado. Este comportamento se deve ao fato de que um maior grau de separagdo implica
numa maior troca de calor na coluna, o que contribui para o aumento da taxa de geragdo de
entropia. Deste modo, num problema sem restricdo, por exemplo, ¢ esperado que um
controlador otimo baseado na eficiéncia termodinamica (COBET) atue na dire¢ao da
minimizagdo da razao de refluxo, diminuindo o valor da varidvel controlada, para obter a

menor taxa de geracdo de entropia possivel.

5.3.1.2 Testes com o Controlador

O comportamento do controlador foi avaliado em diferentes transi¢des de setpoint, sendo o
valor de cada setpoint determinado através da solu¢ao do problema em estado estacionario
variando-se a varidvel manipulada (razdo de refluxo). A Tabela 5.2 apresenta os pontos

estaciondrios considerados para esta analise.

Tabela 5.2. Pontos de operagdo considerados nos testes do controlador, caso SISO

X rr
PO 1 0,9586 3
PO2 0,8558 1,5
PO3 0,8127 1
PO 4 0,9926 5
PO5 0,9851 4
PO 6 0,8958 2

As transi¢odes estudadas foram realizadas entre os seguintes pontos de operacdo (PO’s):
1 para 2, 3 para 4, 5 para 6, 2 para 1, 4 para 3, e 6 para 5. As Figuras 5.4 e 5.5 ilustram os
resultados da simulagdo para a transi¢do em malha aberta, ou seja, para um degrau em 7 a

partir de um estado estacionario, do ponto de operacdo 1 para o ponto 2.
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Fracao Molar de A no Destilado

0 10 20 30 40 50 60

Figura 5.4. Fracdo molar de A no destilado: Simulagao de degrau em r», PO1—PO2, caso SISO

Taxa de Geragao de Entropia, kJ/s.K

0 10 20 30 40 50 60

Figura 5.5. Taxa de geracdo de entropia: Simulagdo de degrau em rr, PO1—PO2, caso SISO

A partir da Figura 5.4, € possivel se determinar os parametros da faixa de tolerancia de
modo que o tempo de subida do sistema com o perfil 6timo de 77 seja menor do que o do
sistema em malha aberta. Através da Figura 5.5, observa-se que nesta transicdo a taxa de

geragao de entropia estacionaria final ¢ menor do que a inicial.
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As Figuras 5.6, 5.7 e 5.8 apresentam os resultados do controle 6timo para a transi¢ao
do ponto de operagdo 1 para o ponto de operacdo 2. Os valores de p, o, fol e horizonte de

tempo utilizados sdo -0.3, 10, 0 e 40, respectivamente.

0.96F ~
R \\
0.94 | A
% \ == tolerancia
0.92 N\ \
N S COBET

\ =mm  setpoint

Fracao Molar de A no Destilado

0 5 10 15 20 25 30 35 40

Figura 5.6. Fragdo molar de A no destilado: COBET PO1 — PO2, caso SISO
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Figura 5.7. Razdo de refluxo: COBET PO1 — PO2, caso SISO
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Taxa de Geragao de Entropia, kJ/s.K

Figura 5.8. Taxa de geracdo de entropia: COBET PO1 — PO2, caso SISO

A partir das Figuras 5.6, 5.7 e 5.8, pode-se perceber trés fases ou “arcos” (as quais

também ocorrem nas demais transigdes estudadas):

e primeiramente, a acdo de controle consiste em reduzir imediatamente a razao
de refluxo até o limite inferior e em permanecer nesse valor, de modo a
diminuir mais rapidamente a fragdo molar de A no destilado — e
consequentemente a geragao de entropia;

e entdo, quando a varidvel controlada se aproxima da restri¢do inferior, a agdo de
controle varia bruscamente para respeitar a faixa operacional,

e por fim, a acdo de controle varia (aumenta, neste caso), ainda que
moderadamente, para que a variavel de controle atinja e permanega proxima ao

valor do setpoint.

5.3.1.3 Desempenho do Controlador

O desempenho do COBET foi comparado com o desempenho de um controlador 6timo
baseado na soma dos desvios ao quadrado das varidveis manipulada e controlada, chamado
aqui de CA, em termos do tempo computacional, da taxa média de geracdo de entropia, da
integral do erro ao quadrado, dos perfis da taxa de geracdo de entropia e das varidveis

controlada e manipulada. A fung¢do objetivo do CA ¢ apresentada pela equagdo a seguir.
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FO = a(rr —rryer)® + B(X1 — X1ref)? (5.20)

Onde r7,r € X1 o 30 0s valores de referéncia da razdo de refluxo e da fracdo molar de

A no destilado, e a e f sdo parametros de ajuste do controlador.

Os parametros do COBET utilizados nas transi¢des entre os PO’s 1 e 2 e entre os PO’s
5 e 6 foram: p =-0,3; 6 = 10; tol = 0. Para a transicdo PO3—PO4, utilizou-se p = -0,27; ¢ =
130; tol = 0. Para a transigdo PO4—PO3, utilizou-se p =-0,2; o = 210; to/ = 0. Os parametros
do CA utilizados nas transi¢oes entre os PO’s 1 ¢ 2, e na transicdo PO5—PO6, foram: a =1 ¢
B = 1000. Para as transi¢cdes entre os PO’s 2 e 3, utilizou-se o = 1 e B = 1002, e para a

transicdo PO6—PO5,a=1 e f=1001.

As Figuras 5.9, 5.10 e 5.11 apresentam os resultados dos perfis do COBET (linha

tracejada) e do CA (linha inteira) para uma mudanga dos pontos de operagao 5 para 6.

w=n  CA
nnn COBET

mem  setpoint

o
0
w

0.90 -

Fracao Molar de A no Destilado

o
(o]
o

0 5 10 15 20 25 30 35 40
Tempo, s

Figura 5.9. Fracdo molar de A no destilado: COBET versus CA PO5—PO6, caso SISO
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Figura 5.10. Razio de refluxo: COBET versus CA PO5—PO6, caso SISO
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Figura 5.11. Taxa de geragdo de entropia: COBET versus CA PO5— PO6, caso SISO

A partir das Figuras 5.9, 5.10 e 5.11, percebe-se que, por permanecer por maior tempo
no limite inferior da varidvel manipulada (razdo de refluxo), o COBET pode atingir menores
valores da variavel controlada, e assim, obtém menor taxa de geracdo de entropia. Este

comportamento foi verificado também para as outras transi¢des de setpoint analisadas.
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A Tabela 5.3 dispde os resultados de tempo computacional, taxa média de geragdo de

entropia, da integral do erro quadratico, para as transi¢cdes de ponto de operagao estudadas.

Tabela 5. 3. COBET versus CA, caso SISO

Tempo (s) Sger (KIK's™) ISE,,

COBET | 81 0,451 0,1451
1-2

CA 75 0,461 0,1185

COBET | 92 0,451 0,3382
2—1

CA 64 1,036 0,0505

COBET | 182 1,584 0,2223
3—4

CA 293 1,587 0,1440

COBET | 145 0,410 0,8870
4-3

CA 195 0,442 0,5290

COBET | 89 0,586 0,1107
5—6

CA 184 0,611 0,1130

COBET | 195 1,337 0,1707
6—5

CA 213 1,418 0,2633

A partir da Tabela 5.3, pode-se perceber que o COBET teve melhor tempo
computacional do que o CA em mais da metade dos casos. E, como era de se esperar, o
COBET teve menor taxa média de geracdo de entropia em todas as transi¢des estudadas. O
erro quadratico da variavel de controle, que faz parte da fungdo objetivo do CA, foi menor
para o COBET em cerca de um ter¢o das analises. Obviamente, deve-se ressaltar que o perfil

da ag¢do do CA pode ser mudado variando-se os parametros a ¢ £.

5.3.1.4 Tolerancia Final

O valor do parametro to/ da faixa operacional foi variado (0,0001; 0,001; 0,01) para avaliar o
desempenho do controlador com a modificacdo da tolerancia, para as mesmas transi¢cdes
estabelecidas no estudo da mudanga do setpoint e para valores fixos dos parametros u € . A

Figura 5.12 apresenta os resultados das analises da tolerancia.
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Figura 5.12. Tolerancia final, PO3—PO4, caso SISO

Através da Figura 5.12, tem-se que quanto maior a tolerancia final, maior o desvio do
setpoint — como esperado — e menor a taxa de geragdo de entropia. Além disso, observa-se
que, quanto menor o valor de o/, mais rapidamente o controlador deve iniciar a segunda fase
da atuacdo, de modo a respeitar a faixa operacional. Cabe ressaltar que esse comportamento,
com excecao da transi¢do do ponto 5 para o ponto 6 — em que a analise da tolerancia igual a
0,001 nao foi possivel por problemas de convergéncia —, foi verificado para todas as outras

transigdes analisadas, e também que, quanto maior o valor de fo/, maior o nimero de iteragdes

realizadas para atingir a solucao.
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5.3.1.5 Distuarbios

A capacidade de rejeicdo de distirbios do COBET foi estudada através do aumento e da
diminui¢do de 10% na fracdo molar de A de alimentagdo da coluna. Essa avaliacdo foi
realizada para os pontos estabelecidos anteriormente. Para estes distirbios, considerando-se o

ponto de operacgao 1, os resultados estdo apresentados nas Figuras 5.13-5.18.

095 ™ -
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0.90 | 4

/ == tolerancia
1
tiea ; ===  COBET
I
: setpoint
lr
L d L L L L L
0'800 10 15 20 25 30 35 40
Tempo, s

Figura 5.13. Fragdo molar de A no destilado: Disttrbio de +10%, PO1, caso SISO
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Figura 5.14. Razio de refluxo: Distarbio de +10%, PO1, caso SISO
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Figura 5.15. Taxa de geracdo de entropia: Distarbio de +10%, PO1, caso SISO
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Figura 5.16. Fracao molar de A no destilado: Distarbio de -10%, PO1, caso SISO
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Figura 5.18. Taxa de geragdo de entropia: Distarbio de -10%, PO1, caso SISO

Conforme se pode observar nas Figuras 5.13-5.18, o controlador atinge novamente o
valor de referéncia em um tempo razoavel apos a aplicacdo de distirbios, o que foi verificado
para os outros pontos estudados, com excecao dos pontos que em que a variavel manipulada

se encontra no limite operacional (1 <rr <5).
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5.3.2 Controle Multivariavel - MIMO

Visando a aplica¢do da metodologia proposta a uma situagdo mais realista, o modelo descrito
na Secdo 5.1 foi utilizado na forma de um sistema MIMO (Multiple Input-Multiple Output).
Neste problema, a fungao objetivo ¢ o quadrado da taxa de geragdao de entropia, as fragdes
molares de A no destilado (x;) e no produto de fundo (x3,< 0,2) sdo as varidveis controladas, e
a razdo de refluxo (1 < 7r < 5) e a taxa de transferéncia de calor no refervedor (5 < Qz< 50)

sdo as variaveis manipuladas.

De acordo com a Eq. 4.8, a taxa de geracdo de entropia para o caso MIMO ¢ dada pela

seguinte equagao:

S‘ger = QB (Tio - i) - VZ] xj,DAHyap,j (Tlo - Ti(;) — DR Z] xj'B In x]"B — BR Z] xj,D lnxj'D +
FRY; % In % — npR Y, [(1+1Inx;5) 22| — 321, mR 3, [(1 + In ;) Z2] -

dijD
12| (5.1)

npR Y [(1 +1Inx;p)

5.3.2.1 Analise de Sensibilidade

No caso multivariavel, a coluna de destilagdo considerada possui duas varidveis manipuladas:
a razdo de refluxo (77) e a taxa de transferéncia de calor no refervedor (Qp). A sensibilidade
da fungdo objetivo com respeito as varidveis manipuladas e a influéncia das varidveis
controladas nesta funcdo objetivo foram analisadas através da solugdo das equagdes do
modelo para diferentes valores da razdo de refluxo (de 1 a 5) e da taxa de transferéncia de

calor do refervedor (de 5 a 50 kJ/s).
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A Figura 5.19 apresenta a sensibilidade da taxa de geragdo de entropia com relagdo as

variaveis manipuladas, e a Figura 5.20 apresenta as curvas de nivel.
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Figura 5.19. Sensibilidade da taxa de geragdo de entropia as variaveis manipuladas
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Figura 5.20. Curvas de nivel da fungio objetivo, MIMO

A partir das Figuras 5.19 e 5.20, pode-se perceber que o impacto de uma variagdo nas
variaveis manipuladas na taxa de geragdo de entropia ¢ maior em regides de operacdo com
altos valores de taxa de transferéncia de calor do refervedor e de razao de refluxo. Também ¢

notavel que a taxa de geracdo de entropia ¢ aproximadamente proporcional a ambas as
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variaveis manipuladas, ou seja, quanto menor o valor do calor do refervedor e da razdo de

refluxo, menor a taxa de geragao de entropia.

A Figura 5.21 mostra a influéncia das varidveis controladas na taxa de geracdo de

entropia.
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Figura 5.21. Influéncia das variaveis controladas na taxa de geragdo de entropia

Através da Figura 5.21, tem-se que a taxa de geragdao de entropia ¢ maior em regioes
de operacdo com alta fracdo molar de A no destilado e baixa fragdo molar de A no produto de
fundo, ou seja, na regido de alta pureza em ambos os produtos. Como resultado, em termos da
eficiéncia termodinamica, ¢ preferivel que as acdes de controle atuem no sentido de diminuir
o valor da fracdo molar de A no destilado e aumentar o valor da fracdo molar de A no produto
de fundo, através da diminuicdo da razdo de refluxo e da taxa de transferéncia de calor no

refervedor.

5.3.2.2 Desempenho do Controlador

O desempenho do controlador foi avaliado para as transi¢des entre dois pontos operacionais,
os quais foram determinados através da solucdo do problema no estado estacionario com
diferentes valores das varidveis manipuladas. A Tabela 5.4 apresenta os pontos operacionais

(PO) estacionarios considerados nesta analise.
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Tabela 5. 4. Pontos Operacionais, caso MIMO

X X32 rr QB, kJ/s
PO1 | 0,9404 0,1017 3 24
PO2 | 0,7686 0,0408 1,5 |20

Nas transi¢des estudadas (POs: 12), o desempenho do COBET foi comparado com o
desempenho de um controlador 6timo seguindo uma formulacdo tradicional (chamado CA),
que tem a fun¢do objetivo dada pelo seguinte problema:

min [a1(7”7" — TTyef)® + B1(X1 — X1ref)® + (05 — QB,ref)z + B2 (x32 — x32,ref)2]

r7,QpeUu

(5.22)

Onde Qpref € X320 30 0s valores de referéncia da carga térmica do refervedor e da
fragdo molar de A no produto de fundo, oy, oy, B; € B sdo os parametros de ajuste do

controlador CA, e U ¢ a regiao viavel definida pelas restricdes operacionais.

Neste exemplo, o desempenho do controlador também foi comparado com o de um
controlador baseado na 1* Lei da Termodindmica (chamado de COBET-1), no qual o
problema de otimizag¢do consiste em minimizar a taxa de transferéncia de calor para uma

transi¢do entre dois pontos operacionais de acordo com o seguinte problema:
. .2 .2
min,. g,eu (Ca” +0c”) (5.23)

Onde Q. ¢ a taxa de transferéncia de calor no condensador. O COBET-1 também
considera uma faixa operacional determinada pelas Eq. 4.28 ¢ 4.29. O controlador baseado na
taxa de geracdo de entropia (eficiéncia segundo a 2* Lei) discutido anteriormente foi chamado

entdo de COBET-2 para efeitos de clareza.

A fim de avaliar o desempenho dos trés controladores — COBET-1, COBET-2 ¢ CA —,
foi empregado em cada caso o critério da integral do erro quadratico das variaveis controladas
(Eq. 5.15 ¢ 5.16). A Tabela 5.5 apresenta os resultados de tempo computacional, integral dos

erros quadraticos da fracdo molar de A no destilado (ISE,;) e da fracdo molar de A no produto
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de fundo (ISE.;;), da média da taxa de geracao de entropia(STger), da taxa média de

transferéncia de calor no refervedor (Q) e do lucro obtido durante a transigao.

Tabela 5. 5. Desempenho do controlador, caso MIMO

COBET-2 COBET-1 CA

Tempo, s 291 844 3106
ISE,; 0,4088 0,4122 0,1279
~ ISE,;, 0,4445 0,5468 0,0187
.1 §ger, kJ/s. K  0,6355 0,6030 0,8241
Q. kl/s 18,1651 17,6114 21,8940
lucro (8) 1,1285 1,1192 1,1683
Tempo, s 247 835 878
ISE,; 0,9688 0,9889 0,1272
_ ISE,;, 0,2118 0,1092 0,0345
CL Sger. kI/s. K 0,7336 0,7549 1,0018
Qg, kJ/s 20,3398 20,7017 24,6494
lucro (8) 1,1665 1,0947 1,2593

Na Tabela 5.5, pode-se perceber que o COBET-2 atinge a solu¢do em menor tempo
computacional em comparacdo aos outros dois controladores. Nota-se que, ainda que o
COBET (1 e 2) tenha apresentado menor taxa média de transferéncia de calor no refervedor, o
CA obteve maior lucro devido a maior pureza dos produtos durante a transi¢do. Quando o
ajuste do COBET-2 e COBET-1 ¢ o mesmo, ou seja, na transigdo PO2—PO1, o COBET-2
apresentou maior lucro devido a menor taxa média de transferéncia de calor no refervedor.
Com relagdo a taxa de geragdo de entropia, em um dos casos estudados — transi¢do do PO1
para o PO2 — o COBET-1 apresentou menor taxa de geracao, devido principalmente ao ajuste
dos parametros do controlador (LcoeT-1>coBET-2, conforme apresentado na Tabela 5.6), que
permitiu que a fracdo molar de A no produto de fundo se aproximasse do sefpoint mais
préximo do final do horizonte de controle. O controlador CA, como esperado, obteve menor
integral do erro quadratico das varidveis controladas em todas as analises, j4 que uma das
componentes do objetivo de controle do mesmo ¢ minimizar a ISE. Obviamente, ¢ importante
mencionar que as acdes de controle dos controladores poderiam ser modificadas através da

alteracdo dos parametros de ajuste, de forma que valores um pouco diferentes destes critérios



60 5. CONTROLE DE COLINAS DE DESTILACAQO

poderiam ser encontradas. Os parametros de ajuste utilizados na obtengdo dos resultados

apresentados sdo mostrados na Tabela 5.6.

Tabela 5. 6. Parametros de ajuste, caso MIMO

COBET-2 COBET-1 CA
t,s

i o u o |w | o B 3
1-2 | 40 | -0,29 | 10 | -0,23 | 10 | 0,1 | 0,01 | 1000 | 1000
2—1 | 50 -0,2 10 -0,2 10 | 0,1 | 0,01 | 1000 | 1000

Os perfis obtidos com os diferentes controladores sdao apresentados nas Figuras 5.22,
5.23 e 5.24, para a transicdo do PO2 para o POIl. Deve-se observar-se que esta transi¢ao
corresponde a uma variagdo positiva da taxa de geracdo de entropia, de acordo com a com a

transi¢cao simulada.
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Figura 5.22. Comparacg@o entre os controladores, PO2—PO1: perfil das varidveis controladas
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A partir das Figuras 5.22, 5.23 e 5.24, pode-se notar que, conforme discutido
anteriormente a respeito dos “arcos” da solucao (Secao 5.3.1.2), os controladores baseados na
eficiéncia termodindmica (COBET-2 e COBET-1) atuam inicialmente no sentido de reduzir a
taxa de geracdo de entropia, direcdo esta contraria a do aumento da pureza dos produtos, que ¢
a transi¢do especificada. Num segundo momento, estes controladores revertem a agao inicial
de modo a impedir que as restrigdes de controle sejam violadas dentro do horizonte de
controle. Também ¢ possivel se observar que os controladores COBET-1 e -2 atuam de forma
mais conservativa em Qz do que em rr, visto que o primeiro impacta mais na eficiéncia. Por
outro lado, como ¢ de se esperar, o CA direciona as variaveis controladas rapidamente para as
proximidades dos setpoints, ja que seu principio de atuacdo envolve diretamente as varidveis
controladas. Além disto, uma vez que sua funcdo objetivo pondera o erro e o esforco de
controle, as varidveis controladas podem ndo alcangar os setpoints com tanta precisdo quanto
os outros controladores, e consequentemente, o CA pode, por vezes, obter menor taxa de
geragao de entropia média, dependendo de quao longe do ponto operacional de referéncia esta

o estado final obtido. Deve ser ressaltado que as trajetorias obtidas com ambos os
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controladores COBET-1 e COBET-2 sdo sempre similares, sendo o COBET-2 mais eficiente

em termos de tempo computacional.

5.3.2.1 Inclusao de restricées adicionais

A fim de aperfeicoar o COBET, evitando o comportamento com overshoot, € possivel forgar
as variaveis de controle a permanecerem entre o estado inicial e final. Isso pode ser feito

adicionando-se as seguintes restricdes ao problema de otimizagdo dindmica:

X33 = min(x32,ini'x32,ref) (5.24)
X3z < maX(x32,ini;x32,ref) (5.25)
x; = min(xy i, X1 ref) (5.26)
X, < max(xl,ini,xl,ref) (5.27)

Este controlador foi chamado de R-COBET. OS resultados do controle 6timo com R-
COBET para a transi¢do PO1 para PO2 foram obtidos em 806 segundos, com a integral do
erro quadratico de 0,2999 na fragao molar de A no destilado e de 0,1009 na fragdo molar de A
no produto de fundo, com uma taxa média de geracao de entropia de 0,6881 kJ/s.K, e com
uma taxa média de transferéncia de calor no refervedor de 19,0171kJ/s. O lucro durante a
transigdo foi de $1,1486. A partir disto, pode-se inferir que essa abordagem aumenta o tempo
computacional, mas reduz a integral do erro quadratico das variaveis de controle sem
penalizar demasiadamente a eficiéncia, quando comparada a abordagem original (COBET-2).
Além disso, o R-COBET obtém menor taxa média de transferéncia de calor no refervedor, o
que, juntamente com a menor integral do erro quadratico, contribuiu para o seu maior lucro

durante a transicao.

Os parametros de ajuste p, o e horizonte de tempo foram de -0,29, 10 e 40,
respectivamente, para este teste. Os perfis obtidos estdo apresentados nas Figuras 5.25, 5.26 ¢

5.27, para a transi¢ao do ponto 1 para o ponto 2.
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Figura 5.27. COBET -2 versus R- COBET-2, PO1—PO2: Perfil da Taxa de Geragdo de Entropia

A partir das Figuras 5.25, 5.26 e 5.27, pode-se observar que o R-COBET inicialmente
diminui a fragdo molar de A do destilado até¢ o setpoint e mantém a fracdo molar de A do
produto de fundo no estado inicial até encontrar a faixa operacional. Isto ¢ diferente do que ¢
observado na abordagem original (COBET-2), na qual se permite que as varidveis de controle
sejam conduzidas a um estado de menor geracdo de entropia nos instantes iniciais do
horizonte de controle, para entdo serem dirigidas no sentido de atingir o ponto de referéncia.
Uma consequéncia das novas restrigdes do problema ¢ que a taxa de transferéncia de calor no
refervedor ndo serd inicialmente diminuida até o limite operacional inferior, como acontece
com o COBET-2. Além disso, com o R-COBET, a razdo de refluxo permanece por menos
tempo no limite operacional inferior do que com o COBET-2. Em decorréncia disto, o R-
COBET nao ¢ capaz de atingir valores de taxa de geracdao de entropia tdo baixos quanto o

COBET-2.

Portanto, com o R-COBET, pode-se concluir que, se a transi¢ao especificada ocorre na
direcdo de aumentar o grau de separagdo, por exemplo, a transicdo PO2 para PO1, a fracdo de
A no destilado, ao invés de permanecer no estado final pela maior parte do horizonte de

controle, sera mantida proéxima ao valor inicial (o qual gera a menor quantidade de entropia)
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por tanto tempo quanto possivel desde que o estado final seja atingido dentro do tempo
estipulado. Do mesmo modo, espera-se entdo que a fracdo de fundo de A aumente
rapidamente, para gerar menor quantidade de entropia, e permanega proéxima ao setpoint na

maior parte do horizonte de controle.

5.3.2.2 Funcées Empiricas de Eficiéncia Baseada na 1° Lei

A metodologia proposta também pode ser aplicada a outras fungdes objetivo, por exemplo,
métricas empiricas da eficiéncia do processo tais como curvas de operagdo ou métodos

shortcut. Este controlador foi chamado H-COBET.

O seguinte exemplo considera o caso em que se tem disponivel uma curva empirica de
eficiéncia de acordo com a 1 Lei da Termodindmica em fungdo das variaveis de controle, a
qual ¢ utilizada como a funcdo objetivo do problema. Considerou-se aqui o modelo de
destilagdo descrito na Secdo 5.1. A curva de eficiéncia foi obtida por uma relagdo entre a
energia minima para a separacao dada pelo método de Underwood e a carga térmica real do
refervedor (o método de Underwood ¢ apresentado no Apéndice, assim como a forma de
obtencdo da funcdo empirica de eficiéncia). A funcdo objetivo do controlador H-COBET ¢

dada pela seguinte expressao:

FO = —(—48.71x5,% — 471.18x,% + 293.47x, + 98.18x3,) (5.28)

Aplicando-se a Eq. 5.28 no problema de controle 6timo (Eq.4.26) na transi¢do do PO1
para o PO2, e considerando as restrigoes adicionais dadas pelas Eq. 5.24-5.27, os resultados
foram obtidos em um tempo computacional de 1058 segundos, com ISE,; de 0,8785 e ISE,;, de
0,1507, com taxa média de geragdo de entropia de 0,8075kJ/s.K, com taxa média de
transferéncia de calor no refervedor de 20,8544kJ/s, € com lucro obtido durante a transi¢ao de
$1,1784. Com isto, tem-se que o controlador baseado na eficiéncia de Underwood encontra a
solucao em um tempo computacional maior e apresenta maiores taxa de geracdo de entropia
média e erros quadraticos para as varidveis de controle, além de maior taxa média de
transferéncia de calor no refervedor e maior lucro, quando comparado com o R-COBET. Os
parametros de ajuste p, o e horizonte de tempo utilizados foram -0,2, 10 e 40,

respectivamente.

As Figuras 5.28-5.31 apresentam os resultados do problema do H-COBET para a
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transi¢do do ponto 1 para o ponto 2, considerando as restricdes dadas pelas Eq. 5.24-5.27. Os
resultados foram comparados com os perfis obtidos com o R-COBET, sendo a eficiéncia

deste controlador apresentada na Figura 5.31 calculada pela Eq. A.S5.
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Figura 5.28. H-COBET versus R- COBET, PO1—PO2: Perfil das Variaveis Controladas
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A partir das Figuras 5.28-5.31, pode-se observar que o controlador baseado na

eficiéncia de Underwood inicialmente mantém as variaveis manipuladas no estado inicial,
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para entdo varia-las bruscamente quando as varidveis de controle encontram o limite superior
da faixa operacional. Como a eficiéncia de Underwood aumenta com as variaveis de controle
— comportamento contrario ao observado com os controladores baseados na eficiéncia
termodindmica (COBET-2, R-COBET) —, o controlador permanece por o méximo de tempo
possivel no limite superior de ambas as varidveis de controle, o que condiz com o

comportamento apresentado na Figura A2.



Capitulo 6

Controle de Reatores

O controlador baseado na eficiéncia termodinamica (COBET), descrito no Capitulo 4, é
empregado neste capitulo no controle de um reator quimico, que, assim como a coluna de

destilacdo, é um equipamento de grande importdncia na industria quimica.
6.1 Estudo de Caso

A metodologia proposta foi aplicada ao exemplo de um reator CSTR destinado a produgao de
propilenoglicol, conforme apresentado inicialmente por FOGLER (1999) e utilizado para
ilustrar o conceito da minimizagdo da taxa de geracao de entropia por MANZI et al. (2009).
Considerou-se como fungdo objetivo o quadrado da taxa de gera¢do de entropia e como
variaveis manipuladas, a vazio do liquido de resfriamento (m.) e a vazdo de alimentacdo de
oxido de propileno (F,,,), € como variaveis controladas, a temperatura do reator (7) e a
concentrag¢do de propilenoglicol na saida do reator (C,,). O reator opera com a hidrolise do

oxido de propileno (C3HsO) gerando propilenoglicol (C3HgO,), segundo a reagao:
C3HqO + H,0 - C3HgO, (6.1)

A Figura 6.1 apresenta o diagrama do reator CSTR.

73
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Figura 6.1. Diagrama do reator CSTR

O volume de controle (VC) ¢ dado na Figura 6.1, pela linha pontilhada, sendo que os
fluxos que cruzam o VC sdo: o fluxo molar e de energia da corrente de alimentacdo, o fluxo
molar e de energia da corrente de agua de entrada e de saida da jaqueta de resfriamento, o

fluxo molar e de energia da corrente de saida do reator (que saem do VC).

A alimentagdo ¢ constituida de 6xido de propileno (op), uma solucdo de agua (w)
contendo 0.1% em massa de 4cido sulfurico — esta hidrélise ocorre rapidamente a temperatura
ambiente quando catalisada com acido sulfirico — e metanol (m), que € inerte. O produto da
reacdo ¢ o propilenoglicol (pg). Os parametros e as condi¢des operacionais do processo estdo

apresentados na Tabela 6.1.
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Tabela 6. 1. Parametros operacionais do reator CSTR

Variavel Simbolo | Valor
Razdo entre os ntimeros de moles de agua da alimentacdo e de oxido de 0 1865
propileno da alimentagdo
Razdo entre os nimeros de moles de metano da alimentacdo ¢ de 6xido de 0. L67
propileno da alimentagdo
Volume do meio reacional (m’) 14 1,135
Vazio volumétrica (m’.s™) Vo 2,57x107
Calor especifico do 6xido de propileno a pressio constante (kJ.kmol' .K™) Cpop 146,54
Calor especifico da d4gua a pressdo constante (kJ.kmol™ . K™) Cpw 75,36
Calor especifico do propilenoglicol & pressdo constante (kJ.kmol' K™ Cppe 192,59
Calor especifico do metanol & pressdo constante (kJ.kmol'.K™) Com 81,64
Temperatura padrdo da reacao (K) T, 298,15
Temperatura de alimentagdo (K) T, 298,15
Temperatura de alimentagdo do liquido de resfriamento (K) T, 302,8
Area de troca térmica da jaqueta (m?) A 35,7
Coeficiente da transferéncia de calor da jaqueta (kJ.s".m2.K™) U. 0,5678
Entalpia padrio da reagdo a 298K (kJ.kmol™) Ah} -84589,11
Energia livre de Gibbs da reagio a 298K (kJ.kmol™) Agp 68274,08
Constante universal dos gases (kJ.kmol'K™) R 8,314
Energia de Ativagio (kJ.mol™) E 75320
Fator de Frequéncia (s™) k, 47,11
Massa Especifica do 6xido de propileno a 298K (kg.m™) Pop 0,859
Massa Especifica da 4gua a 298K (kg.m™) P 0,9941
Massa Especifica do propilenoglicol a 298K (kg.m™) Ppg 1,036
Massa Especifica do metanol a 298K (kg.m™) DPom 0,7914
Massa Molar do 6xido de propileno (kg.kmol™) MM,, 58,08
Massa Molar da agua (kg.kmol™) MM, 18,02
Massa Molar do propilenoglicol (kg.kmol™) MM, 76,11
Massa Molar do metanol (kg.kmol™) MM, 32,04
Retirado de MANZI et al. (2011).
As equagoes do modelo estdo apresentadas a seguir:
86 _ Co=C) 4y o (6.2)

dt T
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ﬂ _ _Q_Fop,o(z eicp,i)(T_To)+(_AhR)rV
dt vy MMjijp]-

(6.3)

para j = {op, w, pg e m}, C;, e C; sdo as concentragcdes de entrada e de saida do
componente j, v; € o coeficiente estequiométrico do componente j, » € a taxa de reagdo base
(considerando o 6xido de propileno), T é o tempo de residéncia, 7' é a temperatura do reator, Q
¢ a taxa de transferéncia de calor do reator para a jaqueta, F,,, ¢ a vazio molar de 6xido de

propileno de alimentagao.

Considerando excesso de agua, a reagao ¢ de primeira ordem com relacdo a
concentracao de 6xido de propileno e de ordem zero com relacdo a agua. Assim, a velocidade
especifica da reacdo (k) dada pela Lei de Arrhenius, e a taxa de reagdo () podem ser escritas

da seguinte forma:

E/R
k = k,exp (— %) (6.4)
r=kCop (6.5)

A taxa de transferéncia de calor do reator para a jaqueta (Q) é dada pela seguinte

equacao:

. ~U:A
Q = cpuwmc(T —T,) <1 — exp (—C>> (6.6)
’ CpwMmc
Onde m, ¢ a vazao molar do liquido de resfriamento, 7, ¢ a temperatura de entrada do
liquido de resfriamento, U, € o coeficiente da transferéncia de calor da jaqueta, e 4 ¢ a area de

troca térmica da jaqueta.

Como o 6xido de propileno possui uma temperatura de ebuli¢do relativamente baixa
(aproximadamente 308K a latm), a temperatura do reator ndo pode ultrapassar o valor de
324.8K. As restricdes operacionais das varidveis manipuladas sdao representadas pelas

seguintes equagoes.
3,78 mol-s ! <m, <7,56mol-s"?! (6.7)

25,19 mol s~ < F,, , < 62,99 mol -s~* (6.8)
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6.3 Implementacao Computacional

A implementacdo computacional foi realizada de acordo com a Secdo 6.2, utilizando 50
elementos finitos em que o horizonte de controle ¢ dividido e 3 pontos de colocacdao em que

cada subintervalo sera aproximado.

6.4 Resultados e Discussoes

Para o controle com o COBET, foram consideradas restricdes adicionais (R-COBET) para

forgar as variaveis de controle a permanecerem entre o estado inicial e final:

Cpg = min(Cpyinis Cpgres) (6.9)
Cpg < max(Cpyinis Cpgref) (6.10)
T = min(Tipy, Trer) (6.11)
T < max(Tin;, Trer) (6.12)

A integral do erro quadratico das varidveis controladas ¢ definida da seguinte forma

para a concentracao de propilenoglicol e para a temperatura do reator:

2
ISEc,, = [(Cpgrer — Cpg)” dt (6.13)

ISEr = [(Tpey — T)" dt (6.14)
6.4.1 Analise de Sensibilidade

Foi analisada a sensibilidade da taxa de geracdo de entropia estaciondria com respeito as
variaveis manipuladas e controladas, resolvendo-se as equagdes do modelo para valores da
vazdo de fluido de resfriamento na faixa de 25,2 a 63 mol.s” e da alimentacdo de 6xido de
propileno de 3,8 a 7,6 mol.s™. As Figuras 6.2, 6.3, 6.4 ¢ 6.5 apresentam os resultados desta

analise.
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A partir das Figuras 6.2, 6.3, 6.4 ¢ 6.5, ¢ possivel verificar-se que, conforme esperado,
quanto menor a vazdao de liquido de resfriamento, menor a quantidade de calor que ¢
removido do reator, e, consequentemente, maior a temperatura do mesmo. Com o aumento da
temperatura, ocorre um aumento da conversao, aumentando a concentracdo de propilenoglicol
na saida do reator. Além disso, quanto maior a vazdo de alimentagdo de 6xido de propileno,
maior a variacao total de entalpia da rea¢do e maior a quantidade de massa que devera ser
resfriada, aumentando a temperatura do reator. Assim, tanto a diminui¢ao da vazao do liquido

de resfriamento quanto o aumento da vazdo de alimentacdo de 6xido de propileno, as quais
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sdo situagdes que conduzem a uma maior geragdo do produto, resultam numa maior taxa de
geracdo de entropia. Desse modo, num problema sem restri¢do, por exemplo, ¢ esperado que
o COBET sempre aumente a vazao do liquido de resfriamento e diminua a vazdo de

alimentacao de 6xido de propileno, para obter menor taxa de geracao de entropia.

6.4.2 Desempenho do Controlador

O desempenho do COBET ¢ comparado com o desempenho de um controlador 6timo
convencional (CA), com respeito ao tempo computacional, integral do erro quadratico e taxa
média de geracao de entropia. Cabe ressaltar que o parametro to/ foi considerado nulo em
todas as analises. O comportamento do controlador foi avaliado para as transi¢ao entre os

pontos de operacao 1 e 2, apresentados na Tabela 6.2.

Tabela 6.2. Pontos de operacao, CSTR

Cpe(kmol.m™) | T(K)

Ponto 1 1,295 324,72
Ponto 2 1,565 324,12

As Figuras 6.6, 6.7 ¢ 6.8 se referem aos resultados do controle com o COBET para a
transicao do ponto de operacdo 1 para o ponto 2, que corresponde a uma variagdo positiva da

taxa de geracao de entropia estacionaria.
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A partir das Figuras 6.6, 6.7 e 6.8, pode-se perceber que, conforme discutido
anteriormente a respeito dos “arcos” da solucdo (Secdo 5.3.1.2), o COBET inicialmente
mantém a vazao do liquido de resfriamento (m.) no estado inicial, possivelmente para atender
a restricao adicional de que a concentragdo de propilenoglicol seja maior ou igual ao valor do
estado inicial (PO1), até encontrar o limite superior da faixa operacional da temperatura do
reator, € entdo, varia a m, abruptamente para atender a esta restricdo, até se aproximar do
setpoint. A vazdo de alimentacdo de oxido de propileno (F,,,) também foi inicialmente
mantida no estado inicial, possivelmente para gerar a menor quantidade de entropia, e, a
partir do instante em que a temperatura do reator encontra a faixa operacional, foi aumentada

lentamente até encontrar o setpoint.

O desempenho do COBET foi comparado com o desempenho de um controlador 6timo
seguindo uma formulacao tradicional (chamado CA), de acordo com a seguinte equagao.

min U[al(mc - Tn-c,ref)2 + ﬁl(cpg - Cpg,ref)2 + aZ(Fop,o - Fop,o,ref)2 + ﬁZ(T - Tref)z]

me,Fop,0€

(6.15)

Onde Mg yef€ Foporer s30 0s valores de referéncia da vazdo de liquido de
resfriamento e da vazdo de alimentacdo de 6xido de propileno, a;, ay, B; € P2 sdo os
parametros de ajuste do controlador CA, e U ¢ a regido viavel definida pelas restrigoes

operacionais.

Os parametros de ajuste utilizados na obtencdo dos resultados apresentados sdo

mostrados na Tabela 6.3.
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Tabela 6. 3. Parametros de ajuste, CSTR

COBET CA
4 h
n o |a| B B2
1-2 4 -2,6 5 1 1 100 100
2—1 4 -2,6 5 1 1 100 100

Os perfis obtidos com dois controladores sao apresentados nas Figuras 6.9, 6.10 ¢ 6.11,
para a transicao do PO2 para o PO1, que corresponde a variagdo negativa da taxa de geracao

de entropia estaciondria.
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Através das Figuras 6.9, 6.10 e 6.11, nota-se que, para a transicdo do PO2 para o PO1,
o COBET aumenta inicialmente a vazao do liquido de resfriamento até o limite superior, para
obter menor taxa de geracdo de entropia, e entdo a diminui para atingir o valor de referéncia
da temperatura do reator. O COBET diminui e entdo mantém a vazao de alimentagdo de 6xido
de propileno proxima do menor valor capaz de atender as restricdes operacionais, para gerar a
menor quantidade de entropia. J& o CA realiza variagdes iniciais bruscas nas variaveis
manipuladas, para atingir menor valor da funcdo objetivo mais rapidamente, e entdo direciona
as variaveis controladas para o sefpoint com variagdes menos abruptas ao longo do horizonte

de controle.

A Tabela 6.4 apresenta os resultados de tempo computacional, integral dos erros

quadraticos e da média da taxa de geragao de entropia (STger).
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Tabela 6.4. Desempenho do controlador, CSTR

COBET CA
Tempo, s 150 11
o ISECpg 5,2486E6 2,7144E5
i ISEr 9,9178 4,9509
Sgers KIS K 0,7942 0,8713
Tempo,s 140 6
_ ISECpg 3,4637E5 5,2359E5
cL ISEr 2,1293 1,5020
Sgers KIS K 0,7216 0,7306

A partir da Tabela 6.4, pode-se inferir que 0o COBET apresentou tempo computacional
bastante superior ao do CA, e valores em geral maiores também da integral do erro das
variaveis controladas. O controlador COBET, como esperado, apresentou menor taxa média
de geracdo de entropia em todas as andlises. Deve-se ressaltar que o perfil da acdo do CA

pode ser mudado variando-se os parametros oy, ay, S € fa.
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Capitulo 7

Consideracoes Finais e Perspectivas

No presente trabalho foi proposta uma abordagem termodindmica para o controle de
processos através da minimizagdo da taxa de geragdo de entropia, visando o aumento da
eficiéncia dos mesmos. De modo a aplicar o conceito proposto, foi formulado um problema de
controle 6timo baseado no critério de eficiéncia termodinamica conforme a 2* Lei, chamado
de COBET. A abordagem proposta consiste em realizar a otimizagdo dinamica de processos
maximizando a eficiéncia termodinamica e fixando o estado final do processo através de
restricdes de desigualdade dependentes do tempo. Estas restricdes limitam as varidveis de
controle a uma faixa operacional que se afunila ao longo do horizonte de controle. Convém
ressaltar que, apesar de ndo haver sido explorado neste trabalho, este critério de eficiéncia
pode ser empregado também na otimizagdo estacionaria de processos (PAIM &

BOLOGNESE FERNANDES, 2012).

Uma vez que a fungdo objetivo do COBET ¢ constituida pela expressao da taxa de
geracdo de entropia do sistema em fun¢do das variaveis de estado, foram desenvolvidas tais
expressdes para dois equipamentos fundamentais nas induastrias quimicas: coluna de
destilacao e reator CSTR. Tais expressdes foram obtidas por meio dos balancos de massa,
energia e entropia para sistemas deste tipo. Entdo foi descrita a proposta do controlador 6timo

baseado na eficiéncia termodinamica, de acordo com a 1* e a 2* Leis da Termodinamica.

Foi realizada a analise de sensibilidade da taxa de geracdo de entropia com relacdo as
variaveis manipuladas tipicas de colunas de destilacdo. A partir desta analise, foi possivel
concluir que a taxa de geracao de entropia aumenta proporcionalmente com a razao de refluxo
e com a taxa de transferéncia de calor no refervedor. Entdo, a metodologia proposta foi
aplicada a uma coluna de destilacdo bindria, considerando dois casos: monovariavel (SISO) e

multivariavel (MIMO).
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No caso SISO, o controlador proposto (COBET) apresentou ajuste de praticidade
razoavel, além de tempo computacional e erro quadratico das varidveis de controle aceitdveis.
Além disso, foi verificado que o COBET ¢ capaz de rejeitar o efeito de distirbios medidos,
com exce¢do dos casos em que a varidvel manipulada se encontra nos limites operacionais,
como era de se esperar. No caso MIMO, o COBET baseado na minimizagdo da taxa de
geracdo de entropia (chamado de COBET-2 para evidenciar que a eficiéncia ¢ baseada na 2°
Lei) também apresentou ajuste pratico com poucos parametros, além de tempo computacional
e erro quadratico das varidveis controladas aceitaveis, quando comparado aos outros

controladores.

Além disso, foi proposta uma abordagem aprimorada do COBET-2, chamada R-
COBET, pela adigao de restrigdes adicionais aquelas que garantem a transi¢ao de estado, de
forma que as varidveis de controle fiquem restritas a uma faixa de operagdo delimitada pelos
seus valores inicial e final. O controlador R-COBET obteve uma performance equivalente a
do COBET-2 com menor erro quadratico das variaveis de controle e maior lucro na transicao.
A fim de exemplificar que a metodologia proposta também pode ser aplicada a outras fungdes
objetivo, foi determinada uma fungdo empirica de eficiéncia baseada na 1* Lei através do
ajuste de uma expressdo a dados gerados com o método de Underwood, e utilizou-se essa
funcdo no problema de controle Otimo sujeito as mesmas restricdes consideradas no
controlador R-COBET. Esta andlise provou que a metodologia proposta pode ser aplicada a

outros problemas de otimiza¢ao com estados final e inicial definidos.

Através de uma analise de sensibilidade, verificou-se que, para um reator CSTR tipico,
a taxa de gera¢do aumenta com a temperatura e a concentragdo de produtos no reator, assim
corroborando o principio de “maxima producdo versus maxima eficiéncia” (JOHANNESSEN
& KJELSTTRUP, 2005). A metodologia proposta foi entdo aplicada a um reator CSTR,
considerando o controlador na forma R-COBET, e obteve-se um desempenho do controlador

similar ao do estudo de caso da coluna de destilagao.
Como contribuicdes deste trabalho, podemos mencionar:

e 0 uso de um critério de eficiéncia termodinamica absoluto (independente de um

padrao de desempenho) para o controle de processo;

e 0 desenvolvimento de uma estratégia de controle 6timo capaz de atingir sem

erro os setpoints, além de ser de facil ajuste;
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e o0 desenvolvimento de expressdes para a taxa de geracdo de entropia para

modelos simplificados de operacdes unitarias tipicas;

e a implementacdo de controle 6timo de processos de forma que as variaveis

controladas sdo restri¢des e ndo diretamente a fun¢do objetivo;

e 0 uso de restricdes do tipo afunilante para facilitar a resolu¢do computacional

do problema de controle 6timo;

e o0 uso de parametros das restricoes para incluir objetivos de controle no

problema e que sdo de ajuste simples e direto;

e o0 uso da taxa de geragdo de entropia no controle 6timo de processos para
determinar a maneira mais eficiente de se realizar uma transi¢cdo entre dois

pontos operacionais;

e a comparacdo da aplicacdo de diferentes tipos de abordagens da eficiéncia

termodinamica (1* e 2* Leis) no controle 6timo de colunas de destilagdo;

e 0 desenvolvimento de uma metodologia para o controle 6timo de processos em

que a funcdo objetivo ¢ uma variavel de caminho.

A partir deste trabalho, pode-se desenvolver uma série de estudos, como a utilizagao da
metodologia proposta no controle 6timo de plantas mais complexas, ou de plantas reais.
Também seria conveniente avaliar a performance de diferentes tipos de métodos de
otimiza¢do dinamica, além do simultaneo por colocagdo em elementos finitos, na resolucao
deste tipo de problema. Além disso, seria interessante estudar a implementacao da eficiéncia
termodindmica como fungdo objetivo em um sistema com feedback em um software que
permita fixar explicitamente o estado final do processo, em vez de se utilizar restri¢cdes
operacionais para as variaveis de controle que se afunilam com o tempo. Devido a dificuldade
de obtencao de algumas propriedades termodindmicas em determinados tipos de sistemas (por
exemplo, sistemas bioldgicos), poder-se-ia desenvolver uma fung¢do de eficiéncia

termodinamica simplificada.
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Apéndice

O método de Underwood para a determinacao do consumo minimo de energia em uma coluna
bindria baseia-se na hipdtese de fluxos molares constantes e volatilidade relativa constante
(PETLYUK, 2004). Para uma coluna de destilagdo binaria, considerando alimentacdo liquida

(g =1), a vazdo minima de vapor (V,;») ¢ dada por:

- _ (eaxap O-’B(l—xA,D))
Vinin = (aA_(p t=y )P (A1)

Onde ¢ ¢ a raiz de Underwood. J4 que o componente de referéncia da volatilidade
relativa ¢ o componente mais pesado, ag = 1 e a raiz de Underwod pode ser facilmente

determinada através da seguinte equagao:

(1-q) = (aAZA + OlB(l—ZA)) (A2)

aa—¢@ ap—¢@

Onde z4 ¢ a fracdo molar de A na corrente de alimentacao. Como a vazao de vapor foi
considerada constante através da coluna, ao se estipular as fragdes do destilado e do produto
de fundo e a vazdo do destilado, pode-se obter a vazao minima de vapor através da Eq. Al e

determinar a energia minima para a separagao (Q,.;») através da seguinte relacao:
Qmin = Vinin Zj xj,BAHvaP,]' (A.3)

A eficiéncia (1 Lei) € entdo determinada pela seguinte equagao.

p = dmin o 100% (A.4)

real

Onde Q,.o4; € a carga térmica real do refervedor empregada.

A fim de obter uma equagdo empirica de n que fosse explicita nas variaveis de

controle, as equacdes do modelo foram resolvidas estipulando-se valores para as variaveis
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manipuladas correspondendo a 25 pontos de operagdo. Foram empregados valores de Q,.q;
entre 5 ¢ 50 kJ.s™, valores da razdo de refluxo entre 1 e 5. Assim, os resultados das fracdes do
destilado e de fundo e a vazdo do destilado foram obtidas e utilizadas para o célculo da
eficiéncia de acordo com a 1* Lei em cada ponto operacional. O ajuste de diferentes
expressoes foi testado com os dados gerados, de modo a encontrar um coeficiente de
correlagdo igual ou maior a 0.82. A fungéo de eficiéncia baseada na 1° Lei da Termodinadmica

(n) obtida ¢ dada pela seguinte expressao:
n = —48.71x3,% — 471.18x,% + 293.47x; + 98.18x5, (A.5)

Por fim, os dados e os valores preditos foram plotados e estdo apresentados na Figura
A.l.
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Figura A.1. Predito versus real

A sensibilidade da funcdo de eficiéncia (1* Lei) as varidveis de controle pode ser

observada na Figura A.2.



98 APENDICE

I, A
4 'I'll”lllll
s s
s syt
..7ll_lllllll'll’
A TELETELL gy

0.10

Fragdo Molar de A no Produto de Fundo Fldcdo Molar de A no Destilado

Figura A.2. Fungédo de Eficiéncia

A partir da Figura A.2, pode-se observar que a eficiéncia calculada por este método

aumenta com o aumento das fragdes de A no destilado e no produto de fundo.



