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Introcucao

Resultacos

Em funcao do uso cada vez maior de modelos computacionais nas
Ciéncias Exatas e consequentemente na Engenharia, €& necessario o
desenvolvimento de métodos numeéricos para a simulacao de modelos de
processo que permitam aplicacoes tais como estimacao de parametros,
otimizacao e controle, os quais apresentam grande demanda computacional.
Deste modo, o objetivo desta pesquisa consiste no estudo de métodos
numeéricos mais eficientes para a resolucao de problemas de valor inicial (PVI)
constituidos por sistemas de equacdes diferenciais ordinarias (ODEs). Em
particular, foi testada a aplicacao de dois métodos para modelos tipicos da
Engenharia Quimica: método da integracao da série de Taylor (TSM) e método

da decomposicdao Adomiana (ADM).

Estrategia

Foram desenvolvidas em ambiente de programacao Python, método de
Taylor, e Matlab, método de Adomian, rotinas de integracao para o problema
de valor inicial de EDOs autbnomas, eq. (1). Em seguida houve a realizacao de
testes dos métodos.
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Metoclo de Taylor

O meétodo da série de Taylor foi truncado no termo de segunda
ordem (m=2), conforme a eq. (2), para um passo h. Foi inserido um controle
de passo, eq. (3), para uma dada tolerancia tol. A derivada de F em eq. (2)
corresponde a matriz Jacobiana e foi obtida através de trés formas
diferentes, dando origem a trés rotinas utilizando:

. Pacote ALGOPY de diferenciacao automatica;
. Diferencas finitas de segunda ordem;
. Jacobiana Exata.
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Metoco de Adomian
O método de Adomian propde uma solucao para eq. (1) como

mostrado em eqg. (4) onde o termo hie girepresentam, respectivamente,
a soma dos termos lineares e nao lineares de f;. Entao, g; ¢ decomposto
em uma série chamada de polinoOmios de Adomian, eq. (5), cuja
expressao classica esta em eq. (6), onde n é sua ordem.
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Testes

O método de Taylor foi estudado com um sistema de 41 EDOs de uma
coluna de destilacao com Jacobiana exata conhecida, verificando erro
quadratico médio (EQM) para o ultimo vetor de composicoes calculado com
relacao a solucao do solver ODEint do Python, e tempo de processamento.

Ja 0 método de Adomian foi testado em varias ordens para um
sistema de EDOs de uma coluna de destilacao de 5 estagios e um reator
CSTR. A solucao foi comparada com o ode45, solver em Matlab.
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Pode-se acompanhar a evolucao do tempo de processamento e
EQM para diferentes tolerancias na fig. (1). O Algopy nao respondeu bem
para a resolucao de um sistema de 41 EDOs da coluna de destilacao, desta
forma nao aparece na fig. (1).
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Figura 1. Relacao entre rotinas, EQM , tempo de processamento e
tolerancia para o método de Taylor.

Diferencas Finitas de 2° ordem obtiveram tempo de processamento
relativamente grande. Outro fato a destacar € a solucao a partir da
Jacobiana exata obteve maior tempo de processamento que o ODEint.

Para o método de Adomian, a coluna de destilacao se mostrou
demasiado complexa, o qual o Matlab nao suportou realizar sucessivas

integrais simbdlicas. Para o reator CSTR obteve-se a fig. (2).
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Figura 2. Solucao para Sist. de ODEs através de diferentes ordens do
polinomio de Adomian.

Onde o x(n%) representa a variavel do sistema e o numero que
sucede ADM representa a ordem do polindmio de Adomian.

O tempo médio de execucao da rotina em Matlab para obtencao da
solucao nas ordens 3, 6 e 9 foi respectivamente 0.01, 0.22 e 5.09s.

Como se percebe a solucao obtida para um polindmio de Adomian de
ordem 6 e 9, apesar de estarem proximas, apresentam significativa
diferenca em tempo de execucao. O polindmio de ordem 3, apesar de mais
se distanciar da solucao proposta pelo solver ode45, foi o mais rapido.

Conclusao

Em uma busca constante de solucdes mais rapidas e mais eficientes, a
técnica de derivacao automatica acoplada ao TSM pode ser testada
futuramente com outro pacote ou em outra linguagem computacional para
averiguar seu real desempenho em sistemas de ODEs complexos.

Além disso, uma rotina de estimacao de erro para o método de
Adomian pode torna-lo em uma ferramenta poderosa para resolucao de
ODEs, pois seu tempo de execucao foi bastante atrativo.
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