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APRESENTAÇÃO

Inovações tecnológicas surgem a todo o momento, em todo o mundo, sendo 
utilizadas como uma ferramenta estratégica para manutenção e crescimento dos 
negócios nas indústrias. A Engenharia Química foi uma das carreiras que mais 
contribuiu para a evolução da Era Industrial para a Era Moderna. 

A preocupação em desenvolver produtos e processos de produção torna a 
Engenharia Química responsável por pesquisas e projetos em relação aos materiais 
que passam por mudanças físicas e químicas, adquirindo outras características. 

A Engenharia Química trabalha com a manipulação de compostos e substâncias 
para se criar novos produtos. Estes produtos proporcionam uma melhoria na qualidade 
de vida humana, pois além de pesquisas relacionadas, existe a preocupação em 
viabilizar as invenções, criar métodos baratos e eficientes de fabricação em massa, 
implementando processos químico-industriais cada vez melhores, mais econômicos e 
mais ecológicos.

Neste primeiro volume, organizado para você, apresentamos o papel do 
Engenheiro Químico no mercado de trabalho, pois este aplica conhecimentos 
adquiridos no estudo de Química e de Engenharia para criar soluções voltadas à 
produção ou ao uso de substâncias químicas. É o profissional que constrói um elo 
entre a ciência e a manufatura. Cabe ao engenheiro químico lidar com a formulação 
e a solução de problemas associados à indústria química, bem como trabalhar na 
operação e manutenção de sistemas. Também são expostos, neste volume, trabalhos 
relacionados ao ensino teórico e prático de Engenharia Química.

Além disso, encontram-se trabalhos relacionados com aplicações estatísticas, 
simulações e otimização de processos para melhoria de utilização de produtos e 
subprodutos. Assim como são expostos trabalhos de caracterização de materiais e 
alterações em processos químicos utilizando novas técnicas de análise de produto, 
avaliando comportamento, característica de sistemas, propriedades físico-químicas e 
alteração de composição de produtos já utilizados no mercado.

Baseado nestes trabalhos, convidamos você a aperfeiçoar seus conhecimentos 
na área da Engenharia Química. Os trabalhos selecionados oportunizam uma nova 
visão de materiais, processos e técnicas na área, mostrando o impacto tecnológico no 
desenvolvimento da indústria e sua relação direta com a sociedade e meio ambiente.

Boa leitura.

Carmen Lúcia Voigt
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FILTRO DE KALMAN ESTENDIDO E REDE NEURAL 
ARTIFICIAL NA ESTIMATIVA DE CONCENTRAÇÃO EM 

UM REATOR QUÍMICO NÃO ISOTÉRMICO

CAPÍTULO 16
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RESUMO: A medição de algumas variáveis 
cruciais para o controle de um reator, como a 
concentração, geralmente não está disponível. 
Buscando contornar isso, foram desenvolvidos 
nesse trabalho sensores virtuais baseados 
em identificação de processos. Sendo aqui 
empregadas o modelo semi-empírico do filtro 

de Kalman extendido (FKE) e a rede neural 
artificial (RNA), dotada do método do algoritmo 
de otimização de Levenberg-Marquardt, para 
o monitoramente do processo de produção do 
propileno glicol (C3H8O2). Sendo estimada a 
concentração do reagente óxido de propileno 
(C3H6O) na corrente de saída de um reator 
químico continuamente agitado, simulado no 
software Simulink-Matlab®. Os resultados 
obtidos indicaram melhor desempenho à 
RNA em comparação com os reaultados do 
FKE, sendo empregados critérios de erro na 
avaliação.

1 |  INTRODUÇÃO 

O aumento da competitividade na indústria 
está exigindo plantas químicas capazes 
de associar altos padrões de qualidade e 
baixos preços de produtos. Sendo assim, a 
disponibilidade em tempo real de variáveis 
críticas de processo químicos é crucial para o 
monitoramento das plantas industriais. Contudo, 
algumas medições, como a concentração de 
reagentes e produtos em reatores químicos, 
nem sempre estão disponíveis ou quando 
disponíveis, através de analisadores em linha 
de processo, há um grande custo em razão 
de aquisição, manutenção e mão de obra 
especializada.
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Para superar esses problemas, surgiram os sensores virtuais (SV), baseados 
em algoritmos matemáticos, implementados em softwares, os quais utilizam medições 
físicas, como vazões, pressões, temperaturas, para estimar variáveis químicas oi 
bioquímicas, tais como as concentrações de reagentes e produtos (MORAIS JR., 
2015). Nesse trabalho, foram desenvolvidos dois SV, o filtro de Kalma extendido 
(FKE) e uma rede neural artificial (RNA) com o método de treinamento de Levenberg-
Marquardt, para o monitoramento da concentração de etileno glicol num processo de 
produção em reator continuamente agitado (CSTR), operando exotermicamente.

2 |  METODOLOGIA

Foi desenvolvida inicialmente a modelagem modelagem matemática do processo, 
sendo a reação de produção do etileno glicol conduzida em um reator continuamente 
agitado (CSTR) exotermicamente, conforme Figura 1. A reação irreversível para 
produção do propileno glicol C3 H2 02e a lei de velocidade para os reagentes e produto 
são descritas pelas Equações de (1) a (3).

Onde: A é óxido de propilenoC3H6O; B é a água; e C é propileno glicol

Figura 1 – Reator CSTR para Produção de Propileno Glicol
Fonte: O autor (2018).

Sendo Ci a concentração do componente i (A, B ou C); a equação 3 assume essa 
igualdade em razão da estequiometria da reação. Para a modelagem matemática, 
em regime transiente, foram feitos os balanços materiais para A, B e C em termos de 
concentração molar e o balanço de energia no reator, como segue (Equações de (4) 
a (6)):
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Sendo Ci0 e Ci, respectivamente, as concentrações do componente i na entrada e 
na saída; ri as taxas de reação do componente i; V e v0 são, respectivamente o volume 
e a vazão volumétrica para cada corrente de alimentação; Q é o calor removido, W é 
o trabalho; өCp é a soma do produto do calor específico molar de cada componente; 
T e T0 são, respectivamente, as temperaturas das correntes de entrada e saída, 
respectivamente; ∆H é a variação de entalpia da reação; NCp é a soma do produto 
entre o número de mols e a entalpia de cada componente. As condições inicias e os 
parâmetros operacionais foram obtidos de Furusawa et al. (1969) e Fogler (2012).

Para o treinamento off-line das Redes Neurais Artificais (RNA), foram coletados 
dados durante 60 horas de simulações, sendo inseridas perturbações nas variáveis de 
entrada do processo de ±5%, ±10% e ±15%, em distintos instantes de tempo. As RNA 
empregadas foram do tipo perceptron multicamadas, com duas camadas escondidas, 
sendo cada uma 15 neurônios. Foram testadas diferentes funções de ativação e 
algoritmos de otimização, sendo os que apresentaram melhores resultados foram 
obtidos com a funação de ativação logarítmica sigmoidal e o algoritmo de Levenberg-
Marquardt. O filtro de Kalman estendido (FKE) empregou as mesmas entradas da 
RNA, que foram: as temperaturas de entrada, do fluido refrigerante e da corrente de 
saída, além da vazão de alimentação do processo. O algoritmo implementado do FKE 
é formado pelas Eq. de (7) a (11), abaixo. 

3 |  RESULTADOS E DISCUSSÕES

Foram verificados os desempenhos em tempo real dos dois sensores virtuais, 
onde nas Figuras 2 e 3 são apresentadas as estimativas da composição do reagente 
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na corrente de saída pela RNA e pelo FKE, respectivamente. Enquanto a Figura 4, 
apresenta o comparativo da RNA e do FKE com o modelo real do processo.

Figura 2 – Sensor Virtual com RNA     Figura 3 – Sensor Virtual com FKE

Figura 4 – Desempenhos dos sensores virtuais

Verifica-se através da Figura 2 que a concentração estimada do reagente óxido 
de propileno na saída do CSTR, feita com a RNA, apresentou reultados próximos 
dos valores reais, mesmo diante de perturbações ao longo do tempo. Já na figura 3, 
verifica-se que o FKE não foi tão efetivo quanto a RNA, verificando-se essa diferença 
entre o perfil de valores reais e estimados. Na figura 4, dispõem-se os valores da 
concentração de A reais e inferidas pelo FKE e pela RNA. Foram feitas perturbação de 
+20% no tempo de 8 horas, e de -20% em 14 horas, ambas na vazão molar de entrada 
de A (FA0). Novamente, verifica-se que os valores obtidos pela RNA apresentaram 
maior coerência do que àqueles obtidos através do FKE. 

De modo a fazer uma análise quantitativa dos sensores virtuais, foram empregados 
os critérios do erro médio quadrático (MSE) e da raiz do erro médio quadrático (RMSE), 
sendo os seguintes reultados obtidos: com a estimativa através do FKE MSE e RMSE 
foram 9,07x10-2  e 0,30112, respectivamente; enquanto a RNA apresentou os seguintes 
valores para os mesmos testes, 4,3x10-3 e 0,06549, respectivamente.
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4 |  CONCLUSÃO

Nesse trabalho foram empregados as redes neurais artificiais e o filtro de Kalman 
estendido para estimar a concentração do reagente óxido de propileno, na corrente 
de saída de um reator CSTR. Os resultados mostraram que a RNA apresentou maior 
robustez em relação ao FKE, o que pode ser justificado por a mesma ser um poderoso 
mecanismo identificação não-linear. Vale ressaltar, que podem ser utilizadas técnicas 
de sintonização para o FKE, que não foram empregadas nesse manuscrito. A qualidade 
dos resultados foi avaliada em função do MSE e RMSE, os quais confirmaram o melhor 
desempenho da RNA, haja vista que para essa foram apresentados menores valores 
dos critérios de erro empregados.
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