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APRESENTACAO

Inovagdes tecnologicas surgem a todo o momento, em todo o mundo, sendo
utilizadas como uma ferramenta estratégica para manutencéo e crescimento dos
negocios nas industrias. A Engenharia Quimica foi uma das carreiras que mais
contribuiu para a evolugao da Era Industrial para a Era Moderna.

A preocupacdo em desenvolver produtos e processos de producao torna a
Engenharia Quimica responsavel por pesquisas e projetos em relagdo aos materiais
gue passam por mudancas fisicas e quimicas, adquirindo outras caracteristicas.

A Engenharia Quimica trabalha com a manipulagdo de compostos e substancias
para se criar novos produtos. Estes produtos proporcionam uma melhoria na qualidade
de vida humana, pois além de pesquisas relacionadas, existe a preocupacdo em
viabilizar as invengdes, criar métodos baratos e eficientes de fabricacdo em massa,
implementando processos quimico-industriais cada vez melhores, mais econémicos e
mais ecoldgicos.

Neste primeiro volume, organizado para vocé, apresentamos o papel do
Engenheiro Quimico no mercado de trabalho, pois este aplica conhecimentos
adquiridos no estudo de Quimica e de Engenharia para criar solugdes voltadas a
producdo ou ao uso de substancias quimicas. E o profissional que constréi um elo
entre a ciéncia e a manufatura. Cabe ao engenheiro quimico lidar com a formulagéo
e a solucdo de problemas associados a industria quimica, bem como trabalhar na
operacao e manutencéo de sistemas. Também sao expostos, neste volume, trabalhos
relacionados ao ensino tedrico e pratico de Engenharia Quimica.

Além disso, encontram-se trabalhos relacionados com aplicagdes estatisticas,
simulacdes e otimizacdo de processos para melhoria de utilizacdo de produtos e
subprodutos. Assim como sao expostos trabalhos de caracterizacdo de materiais e
alteracées em processos quimicos utilizando novas técnicas de analise de produto,
avaliando comportamento, caracteristica de sistemas, propriedades fisico-quimicas e
alteracédo de composicéo de produtos ja utilizados no mercado.

Baseado nestes trabalhos, convidamos vocé a aperfeicoar seus conhecimentos
na area da Engenharia Quimica. Os trabalhos selecionados oportunizam uma nova
visdo de materiais, processos e técnicas na area, mostrando o impacto tecnolégico no
desenvolvimento da industria e sua relacéo direta com a sociedade e meio ambiente.

Boa leitura.

Carmen Lucia Voigt
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CAPITULO 16
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RESUMO: A medicdo de algumas variaveis
cruciais para o controle de um reator, como a
concentracao, geralmente néo esta disponivel.
Buscando contornar isso, foram desenvolvidos
nesse trabalho sensores virtuais baseados
em identificacdo de processos. Sendo aqui
empregadas 0 modelo semi-empirico do filtro

Impactos das Tecnologias na Engenharia Quimica

de Kalman extendido (FKE) e a rede neural
artificial (RNA), dotada do método do algoritmo
de otimizagcdo de Levenberg-Marquardt, para
0 monitoramente do processo de produc¢do do
propileno glicol (C,H,O,). Sendo estimada a
concentracédo do reagente Oxido de propileno
(C,H,O) na corrente de saida de um reator
quimico continuamente agitado, simulado no
software Simulink-Matlab®. Os
obtidos

RNA em comparacdo com os reaultados do

resultados

indicaram melhor desempenho a

FKE, sendo empregados critérios de erro na
avaliacéo.

11 INTRODUCAO

O aumento da competitividade na industria
esta exigindo plantas quimicas capazes
de associar altos padroes de qualidade e
baixos precos de produtos. Sendo assim, a
disponibilidade em tempo real de variaveis
criticas de processo quimicos € crucial para o
monitoramento das plantas industriais. Contudo,
algumas medi¢des, como a concentragcao de
reagentes e produtos em reatores quimicos,
nem sempre estdo disponiveis ou quando
disponiveis, através de analisadores em linha
de processo, ha um grande custo em razao
de aquisicao, manutencao e mao de obra
especializada.
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Para superar esses problemas, surgiram os sensores virtuais (SV), baseados
em algoritmos matematicos, implementados em softwares, os quais utilizam medicoes
fisicas, como vazdes, pressdes, temperaturas, para estimar varidveis quimicas oi
bioquimicas, tais como as concentracdes 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 o0 monitoramento da concentracao de etileno glicol num processo de
producédo em reator continuamente agitado (CSTR), operando exotermicamente.

2| METODOLOGIA

Foi desenvolvida inicialmente a modelagem modelagem mateméatica do processo,
sendo a reacao de producéao do etileno glicol conduzida em um reator continuamente
agitado (CSTR) exotermicamente, conforme Figura 1. A reacdo irreversivel para
produgéo do propileno glicol C, H, 0,e a lei de velocidade para os reagentes e produto
séo descritas pelas Equacdes de (1) a (3).

C,H,0+H,0—% 5 H.0, (1)
= kC, (2)
=Ty =T (3)

Onde: A é 6xido de propilenoC,H.O; B é a agua; e C € propileno glicol

H:0, H2504 :@:

CsHsO

H:0, H2804
CsHsOq

Figura 1 — Reator CSTR para Produc¢éo de Propileno Glicol
Fonte: O autor (2018).

Sendo C.a concentragéo do componente i (A, Bou C); a equagéo 3 assume essa
igualdade em razdo da estequiometria da reacdo. Para a modelagem matemaética,
em regime transiente, foram feitos os balan¢os materiais para A, Be C em termos de
concentracédo molar e o balanco de energia no reator, como segue (Equacdes de (4)
a (6)):
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£=?,’+(Cn_‘:)vu (4)

dt V
dCM - ( C.__, 0 C.!.r )V (5)
dt V !

£=Q_W+F-mGCP(T_T:J)_AH(_"})V (5)
dt NCp

Sendo C, e C, respectivamente, as concentragdes do componente i na entrada e
na saida; r,as taxas de reagdo do componente /; Ve v,séo, respectivamente o volume
e a vazao volumétrica para cada corrente de alimentacao; Q € o calor removido, W é
o trabalho; eCp € a soma do produto do calor especifico molar de cada componente;
T e TO séo, respectivamente, as temperaturas das correntes de entrada e saida,
respectivamente; AH é a variacédo de entalpia da reacdo; NCp é a soma do produto
entre o numero de mols e a entalpia de cada componente. As condi¢des inicias e 0s
parametros 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 simula¢des, sendo inseridas perturbacoes nas variaveis 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 neurénios. Foram testadas diferentes fungdes de ativacéo e
algoritmos de otimizacdo, sendo os que apresentaram melhores resultados foram
obtidos com a funacao de ativagao logaritmica 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
saida, além da vaz&o de alimentagéo do processo. O algoritmo implementado do FKE
€ formado pelas Eq. de (7) a (11), abaixo.

X =S (i) (7)
Py = A Py A+ O, (8)
K, =P, C!(CP, C +R) 9)
Koo =X + K, |:yk ~h(%,, ])] (10)
Py =(1-K,.C,) By (11)

31 RESULTADOS E DISCUSSOES

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

0.2
——— CAg,, (Model)
"Q o5k === CA, (Estimated)
-
g
£ 0.1
S
< 0.05[
]
0 L L L L
0 10 20 30 40 50

Time (h)

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

Lr ""1.‘ ChAyear
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=04~
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= v
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o+ ~

4 6 B 10 12 14 16 18 20
Time (hours)

(=]

Figura 4 — Desempenhos dos sensores virtuais

Verifica-se através da Figura 2 que a concentracao estimada do reagente éxido
de propileno na saida do CSTR, feita com a RNA, apresentou reultados préximos
dos valores reais, mesmo diante de perturbacdes ao longo do tempo. Ja na figura 3,
verifica-se que o FKE nao foi tdo efetivo quanto a RNA, verificando-se essa diferenca
entre o perfil de valores reais e estimados. Na figura 4, dispdem-se os valores da
concentracao de Areais e inferidas pelo FKE e pela RNA. Foram feitas perturbacéao de
+20% no tempo de 8 horas, e de -20% em 14 horas, ambas na vazdo molar de entrada
de A (F,,). Novamente, verifica-se que os valores obtidos pela RNA apresentaram
maior coeréncia do que aqueles obtidos através do FKE.

De modo afazeruma analise quantitativa dos sensores virtuais, foram empregados
os critérios do erro médio quadratico (MSE) e da raiz do erro médio quadratico (RMSE),
sendo os seguintes reultados obtidos: com a estimativa através do FKE MSE e RMSE
foram 9,07x102 e 0,30112, respectivamente; enquanto a RNA apresentou os seguintes
valores para os mesmos testes, 4,3x10° e 0,06549, respectivamente.
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41 CONCLUSAO

Nesse trabalho foram empregados as redes neurais artificiais e o filtro de Kalman
estendido para estimar a concentracdo do reagente 6xido de propileno, na corrente
de saida de um reator CSTR. Os resultados mostraram que a RNA apresentou maior
robustez em relacéo ao FKE, o que pode ser justificado por a mesma ser um poderoso
mecanismo identificacdo n&o-linear. Vale ressaltar, que podem ser utilizadas técnicas
de sintonizacao para o FKE, que nao foram empregadas nesse manuscrito. A qualidade
dos resultados foi avaliada em funcéo 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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