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APRESENTAÇÃO

A coleção “Avanços das Pesquisas e Inovações na Engenharia Química volume 
2” é uma obra que tem como foco principal a discussão e divulgação científica por meio 
de trabalhos com diferentes funcionalidades que compõe seus capítulos. O volume 
abordará em especial trabalhos que contribuem a nível educacional e aplicado tanto 
na área de engenharia química, química e tecnologias.

O objetivo central foi apresentar de forma categorizada e clara estudos 
correlacionados a energias renováveis, aproveitamento de resíduo agroindustrial, 
desenvolvimento de simulador de processos, simulação de custos de produção, e 
em especial estudos correlacionados a nível educacional por meio de jogos didáticos, 
quiz educativo com foco na aprendizagem de reações químicas e tabela periódica. Em 
todos esses trabalhos a linha condutora foi o aspecto relacionado à aproveitamento 
de resíduos, disseminação de conhecimento, otimização de procedimentos e 
metodologias, dentre outras abordagens importantes na área de exatas e engenharia. 
O avanço das pesquisas e divulgação dos resultados tem sido um fator importante 
para o desenvolvimento da ciência e estímulo de inovação.

Temas diversos e interessantes são, deste modo, discutidos aqui com a proposta 
de fundamentar o conhecimento de acadêmicos, mestres e todos aqueles que de 
alguma forma se interessam pela área de exatas e engenharia química aplicada e 
educacional. Possuir um material que demonstre evolução de diferentes metodologias, 
abordagens, otimização de processos, caracterização com técnicas substanciais, 
reutilização de resíduos de regiões específicas do país é muito relevante, assim como 
abordar temas atuais e de interesse tanto no meio acadêmico como social.

Deste modo a obra “Avanços das Pesquisas e Inovações na Engenharia Química 
volume 2” apresenta estudos fundamentados nos resultados práticos obtidos pelos 
diversos professores e acadêmicos que arduamente desenvolveram seus trabalhos que 
aqui serão apresentados de maneira concisa e didática. Sabemos o quão importante 
é a divulgação científica, por isso evidenciamos também a estrutura da Atena Editora 
capaz de oferecer uma plataforma consolidada e confiável para estes pesquisadores 
explorarem e divulgarem seus resultados. 

Jéssica Verger Nardeli
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CAPÍTULO 5

ESTIMATIVA DE VARIÁVEIS DE ESTADO EM MODELO 
DE HIDRÓLISE DE MATÉRIAS GRAXAS

Data de submissão: 03/12/2019

Data de aceite: 16/03/2020
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RESUMO: A hidrólise de matérias graxas, 
constitui importante etapa no processo de 
obtenção de biocombustíveis via rota de 
hidroesterificação. A fim de contribuir para a 
abrangência de suas potenciais aplicações, este 
trabalho avalia à cinética de reação utilizando 
o filtro de partícula SIR, com objetivo de obter 
estimativas de parâmetros e variáveis de estado. 
As análises foram executadas variando-se o 
número de partículas utilizadas e as incertezas 
atribuídas ao modelo e às medidas. A análise de 
tais variações mostraram não ser interessante 
atribuir valores muito baixos, como 5%, para 
incerteza de modelo, a fim de que o fenômeno 
de empobrecimento da amostra seja evitado. 
O erro RMS, aponta o filtro de partícula SIR 
como eficaz para análise da cinética química 
de hidrólise de matérias graxas e que o modelo 
empregado foi capaz representar o fenômeno 
físico mesmo em cenários em que não haviam 
medidas para todas as variáveis de estado ou 
eram elevadas as incertezas atribuídas a elas.
PALAVRAS-CHAVE: Filtro de Partícula, SIR, 
Hidrólise de matérias graxas

ESTIMATION OF STATE VARIABLES IN 
FATTY MATTER HYDROLYSIS

ABSTRACT: The hydrolysis of fatty materials 
is an important step in the process of obtaining 
biofuels via the hydroesterification route. To 
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contribute to the scope of its potential applications, this work evaluates the reaction 
kinetics using the SIR particle filter, with the objective of obtaining parameter and state 
variable estimates. The analyses were performed by varying the number of particles 
used and the uncertainties attributed to the model and measurements. The analysis of 
such variations showed that it was not interesting to assign very low values, such as 
5%, to model uncertainty, so that the phenomenon of sample impoverishment could 
be avoided. The RMS error points out the SIR particle filter as effective for analysis 
of chemical kinetics of fatty matter hydrolysis and that the model employed was 
able to represent the physical phenomenon even in scenarios where there were no 
measurements for all state variables or were elevated. uncertainties attributed to them.
KEYWORDS: Particle filter, SIR, hydrolysis of fatty materials. 

1 |  INTRODUÇÃO

O interesse em processos que possuam etapas mais eficientes e baratas para 
obtenção de biocombustíveis engajam a demanda por constantes pesquisas nessa 
área. A hidroesterificação, é um processo considerado recente dentro deste contexto, 
e vem se estabelecendo como uma forma de contornar problemas relacionados aos 
métodos convencionais de produção de biocombustíveis a partir de óleos e gorduras.

A etapa de hidrólise dentro da rota de hidroesterificação possibilita o uso de 
qualquer material graxo, independente da acidez e umidade que possuam, permitindo 
a utilização tanto de insumos com algum grau de refino como rejeitos. Desta forma, 
há um grande diferencial ao se comparar a hidroesterificação a outros processos 
convencionais, como a transesterificação, que exige matérias primas semi-refinadas, 
além de apresentar dificuldades de separação entre biodiesel e glicerina (TAPANES 
et al., 2013). 

A glicerina, por sua vez pode ser aplicada em muitos processos e produtos, tais 
como: produção de biogás, indústria médico farmacêutica, indústria de cosmético 
(emoliente), indústria química na produção de emulsificantes, solventes para tintas 
e vernizes, lubrificante, compósitos (plásticos biodegradáveis) e substrato para 
processos biotecnológicos. Além destas aplicações, a glicerina é também uma matéria 
prima potencial para a produção de hidrogênio (H2) e gás de síntese (BATISTELLA et 
al., 2011).

Neste contexto, este trabalho tem por objetivo aplicar o filtro de partícula SIR no 
processo de estimativa de posterioris das variáveis de estado (VE) de um modelo que 
visa representar cinética da reação de hidrólise de matérias graxas a fim de contribuir 
para a abrangência de suas potenciais aplicações. 
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2 |  HIDRÓLISE DE MATÉRIAS GRAXAS

A hidrólise é geralmente descrita na literatura como uma sequência de reações 
reversíveis, onde o triglicerídeo é hidrolisado a diglicerídeo, este a monoglicerídeo e 
então ao glicerol, formando ácidos graxos em todas as etapas. Alguns pesquisadores 
(PINTO e LANÇAS, 2006; PATIL et al., 1988) concordam em afi rmar que trata-se de 
uma reação homogênea de primeira ordem que ocorre na fase oleosa. O estudo de 
Moquim e Temelli (2007) detalha essa reação em etapas reversíveis, conforme as 
Equações (2.1)-(2.4): 

Com TAG, DAG, MAG, FFA e GLY, representando triglicerídeos, diglicerídeos, 
monoglicerídeos, ácidos graxos livres e glicerol, respectivamente. A reação (2.4) pode 
ocorrer em altas temperaturas na mistura de óleos. Baseado nas Equações (2.1) – 
(2.4) a taxa de transformação para cada um dos componentes pode então ser descrita 
pelas seguintes equações diferenciais
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O modelo cinético descrito nas Equações (2.5)-(2.10), conforme descrito por 
Moquim e Temelli (2007), foi utilizado neste trabalho sob o ponto de vista da inferência 
bayesiana, de modo a inferir sobre as variáveis de estado.

3 |  PROBLEMA INVERSO

A solução de um problema inverso consiste na determinação de causas 
desconhecidas baseada na observação de seus efeitos. Em contraste com o 
correspondente problema direto, cuja solução envolve encontrar efeitos baseando-se 
numa completa descrição de suas causas (ALIFANOV, 1994; HADAMARD, 1923).

Por ter abrangência interdisciplinar, os estudos na área de problemas inversos 
têm construído ao longo dos anos, um relevante número de aplicações e metodologias 
capazes de fazer correspondência entre um modelo matemático e seus dados 
experimentais. Seu uso faz parte de um novo paradigma de pesquisa, em que as 
simulações computacionais e dados experimentais não são realizadas isoladamente, 
mas sim de forma interativa, a fi m de que o máximo de informações sobre o problema 
físico em questão seja obtido com as duas análises (SILVA NETO e MOURA NETO, 
2013; OZISIK e ORLANDE, 2000).

4 |  INFERÊNCIA BAYESIANA

Para que um determinado sistema ou processo possa ser analisado é necessário 
que se tenham informações a seu respeito, por exemplo, valores de quantidades físicas 
capazes de se autodescrever e descrever seus ambientes. Nesse sentido, dois tipos 
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de fontes de informação estão disponíveis: o conhecimento a priori e conhecimento 
empírico. Este último é o conhecimento obtido pela observação. Já o conhecimento 
a priori é o conhecimento que se tinha antes de uma dada observação se tornar 
disponível (isto não implica que o conhecimento a priori seja obtido sem qualquer 
observação). A combinação destes, por sua vez, leva ao conhecimento da posteriori. A 
posteriori traz informações mais precisas e completas se comparada ao conhecimento 
empírico sozinho. Uma vez que nem sempre o que se observa em um sistema, pode 
ser representado de maneira explícita, tornando a medida direta de seus sinais pouco 
acessíveis ou mesmo inefi cientes (HEIJDEN et al., 2004). A abordagem sob a ótica 
Bayesiana permite a combinação dessas duas fontes de informações: a priori e o 
que pode ser medido experimentalmente, a fi m de obter inferências na forma de 
distribuição de probabilidade a posteriori a respeito dos parâmetros do modelo que se 
considera descrever o sistema analisado (GELMAN et al., 2004). Conforme mostrado 
pelo teorema de Bayes representado pela Equação (4.1)

O denominador  funciona como uma constante de normalização. Assim a 
distribuição de probabilidade a posteriori  é dado pelo produto de probabilidades 
entre priori  e a verossimilhança  (TURNER e ZANDT, 2012). Conforme mostra a 
Equação (4.2)

5 |  FILTRO DE PARTÍCULAS

O Método de Monte Carlo Sequencial (Sequential Monte Carlo Methods – SMC) 
ou fi ltro de partículas é uma técnica cuja ideia básica é obter uma representação 
da densidade de probabilidade a posteriori por um conjunto de amostras aleatórias 
(ou partículas), e obter estimativas baseadas nessas amostras (ARULAMPALAM e 
RISTIC, 2000). 

Há diversos fi ltros de partículas que foram desenvolvidos, sendo todos baseados 
no fi ltro SIS (Sequential Importance Sampling - SIS). Entre eles está o fi ltro amostragem 
por importância e reamostragem sequencial (SIR) (RISTIC et al., 2004).

O fi ltro amostragem por importância e reamostragem sequencial (Sequential 
Importance Resampling - SIR) foi desenvolvido a fi m de evitar o problema da 
degeneração de partículas do fi ltro SIS. O fenômeno da degeneração, ocorre quando 
após algumas iterações do fi ltro de partícula padrão, todas, exceto uma partícula, terão 
peso insignifi cante. Esta degeneração implica em um grande esforço computacional 
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para atualização de partículas cuja contribuição é quase zero (ARULAMPALAM et al., 
2002). 

Em outras palavras, as partículas com pesos pequenos precisam ser avançadas 
no tempo da mesma forma que as partículas de peso grande. Este problema pode ser 
resolvido aumentando o número de partículas ou, de forma mais efi ciente, selecionando 
as melhores partículas através de uma técnica de reamostragem (ESTUMANO, 2016). 
A Figura 1 traz um esquema das etapas do fi ltro SIR.

Figura 1: Etapas do fi ltro de partícula SIR.
Fonte: RUSLAN et al. 2012.

A Figura 1 apresenta um esquema do processo sequencial do fi ltro SIR. Onde 
primeiro as amostras iniciais são geradas, segundo os pesos da amostra é verifi cado 
usando a probabilidade da distribuição observada. Terceiro, a reamostragem é realizada 
para resolver o problema da degeneração, com as amostras sendo centralizadas em 
uma região específi ca. Quarto, um processo de atualização de tempo é executado. 
Então estas etapas são repetidas até que nenhuma outra observação seja encontrada.

6 |  METODOLOGIA

O algoritmo utilizado na aplicação do fi ltro de partícula SIR, foi o de Ristic (2004) 
e seguiu a mesma sequência adaptada por Estumano (2016), conforme a sequência 
a seguir

1. Início

1.1 Tome um conjunto de partículas de distribuição inicial  e obtenha 
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 Fazer t = 1

2 Avaliação dos Pesos: 

Avançar os estados no tempo t-1 para o tempo t utilizando o modelo de 
evolução do estado

2.1 Calcular novos pesos:

               

2.2 Normalizar os pesos: 

3. Reamostragem 

3.1 Construir a soma dos pesos acumulativos, sendo computada por 
para i = 2,...N, com c1=0

3.1.2 Assumir i=1 e gerar u1 de uma distribuição uniforme U[0,N-1]

3.1.3 Para j = 1, ..., N fazer

Enquanto  fazer i = i+1

Designar as partículas 

Designar os pesos para 

4. Cálculo da estimativa do estado atual

Fazer t = t + 1, se t = ffi nal +1, parar.

Com as novas partículas, retornar ao passo 2.

7 |  RESULTADOS E DISCUSSÕES

A Tabela 1 mostra as variações feitas para análise do processo de estimativa.

Nº de Partículas 50 100 500 1000
σmed 5% 10% 15% -

σmod 5% 10% 15% -

Tabela 1: Variações para o processo de estimativa
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σmed: desvio das medidas e σmod: desvio de modelo.

Em seu estudo sobre detecção e fechamento de válvulas em gasodutos, Lucumi 
(2015), ressaltou a importância de avaliar o número de partículas necessário para 
representar adequadamente as distribuições a posteriori das variáveis de estado.

Análise semelhante foi realizada neste trabalho e a Figura 2 compara os resultados 
da estimativa da posteriori para a variável de estado monoglicerídeo (MAG) utilizando 
50,100, 500 e 1000 partículas.

Figura 2: Estimativa da variável de estado MAG (marcador vermelho), solução do modelo direto 
(linha sólida preta), medidas simuladas (marcador preto) e intervalo de credibilidade (linha 

sólida azul) com σmod = 10%, σmed = 10% para 50, 100, 500 e 1000 partículas. 

O aumento do número de partículas contribuiu para que os perfi s da solução 
do modelo direto, medidas simuladas e estimativas fi cassem melhor compreendidos 
dentro do intervalo de credibilidade. Este comportamento foi análogo às demais 
variáveis de estado.

Ao manter o desvio de modelo constante em 10% e aumentar o nível de incerteza 
nas medidas, observou-se conforme mostrado pela Figura 3, que a estimativa da 
posteriori da variável de estado foi recuperada mesmo para o maior nível de incerteza 
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admitido. 

Figura 3 Estimativa da variável de estado MAG (marcador vermelho), solução do modelo direto 
(linha sólida preta), medidas simuladas (marcador preto) e intervalo de credibilidade (linha 

sólida azul) com σmod = 10%, 100 partículas, σmed = 5% (a), 10% (b) e 15% (c).

Na Figura 3 a) considerou-se um baixo nível de incerteza para as medidas 
simuladas e observou-se que o perfi l destas, bem como as estimativas, fi caram 
próximos à solução do modelo direto. Assim como para níveis mais elevados de 
incerteza ocorreu maior dispersão no comportamento das medidas, conforme mostrado 
na Figura 3 c), estando compreendidas pelo intervalo de credibilidade em todos os 
cenários analisados.

Na Figura 4 estão apresentadas as estimativas assumindo-se constante em 15% 
a incerteza das medidas e variando-se a incerteza atribuída ao modelo.
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Figura 4 Estimativa da variável de estado MAG (marcador vermelho), solução do modelo direto 
(linha sólida preta), medidas simuladas (marcador preto) e intervalo de credibilidade (linha 

sólida azul) com σmed = 15%, 100 partículas, σmod = 5% a), 10% b) e 15% c). 

O intuito desta análise foi observar se o modelo seria capaz de recuperar 
resultados mesmo considerando um nível elevado de incerteza para as medidas.

A Figura 4 a) mostra que para um nível relativamente baixo de incerteza do 
modelo, parte da curva exata obtida da solução do problema direto está fora do 
intervalo de credibilidade. 

Este comportamento pode ser justifi cado, segundo alguns autores (PITT e 
SHEPHARD, 1999; LUCUMI, 2015) como um fenômeno de empobrecimento da 
amostra, em que ocorre perda de diversidade e no processo de reamostragem a 
amostra resultante pode conter elevada quantidade de partículas repetidas. Podendo 
gerar consequências negativas nas estimativas em que se tenham pequenos ruídos 
no modelo de evolução de estado.

Na Figura 4 b) e c) as estimativas para variável de estado, bem como as medidas e 
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a solução do modelo direto encontram-se compreendidas no intervalo de credibilidade, 
apresentando, porém, maior dispersão já que a incerteza do modelo foi aumentada e 
a das medidas manteve-se em 15%. 

Ao retirar informações dos intermediários MAG e DAG durante a reação, simulou-
se um ambiente experimental onde a coleta de informação de um ou mais componentes 
fosse limitada. Mesmo considerando-se não possuir medida direta em MAG, a Figura 
5 mostra que foi possível obter estimativas para esta variável de estado, com 10% de 
incerteza tanto para o modelo utilizado quanto para as medidas.

Figura 5: Estimativa da variável de estado MAG (marcador vermelho), solução do modelo 
direto (linha sólida preta) e intervalo de credibilidade (linha sólida azul) com σmed = 10%, 100 

partículas, σmod = 10%.

Em uma perspectiva mais complexa, considerou desconhecer informações de 
duas variáveis de estado, MAG e DAG, simultaneamente, obtendo-se os perfi s destas, 
conforme a Figura 6. O fi ltro de partícula SIR demonstrou efi cácia no processo de 
estimativa e o modelo foi capaz de representar o comportamento reacional em todos 
os cenários.
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Figura 6: Estimativa das variáveis de estado MAG e DAG (marcador vermelho), solução do 
modelo direto (linha sólida preta) e intervalo de credibilidade (linha sólida azul) com σmed = 10%, 

100 partículas, σmod = 10%.

O erro médio quadrado ou RMS, é uma medida que representa o desvio padrão 
das diferenças entre os valores estimados e os valores reais observados, sendo 
uma boa medida de exatidão, pois mede a diferença entre dois conjuntos de dados e 
amplifi ca os grandes resíduos (FERNANDEZ, 2017). Conforme mostrado na Equação 
(7.1), foi utilizado a fi m de comparar os cenários avaliados

Onde m é a quantidade de observações realizadas na simulação,  são os 
valores estimados pelo fi ltro para as variáveis de estado e  os valores exatos. 

A Tabela 2 resume os valores de RMS obtidos ao avaliar a quantidade de partículas 
utilizadas no fi ltro de partícula SIR e as incertezas atribuídas ao modelo e às medidas.

A análise do RMS mostrou com maior clareza a infl uência exercida ao considerar 
diferentes níveis de incerteza agregados ao modelo que visa representar o fenômeno 
físico analisado, bem como àquelas que geralmente são intrínsecos ao processo de 
medição. 

Verifi cou-se também, uma característica da ferramenta utilizada para obtenção 
das estimativas, o número de partículas.

RMS
Part. σmod σmed MAG DAG TAG FFA GLY

50 10% 10% 0,0042 0,0647 0,0666 1,6250 0,1662
100 10% 10% 0,0092 0,0425 0,0834 1,5733 0,1724
500 10% 10% 0,0041 0,0357 0,0738 1,5918 0,1656

1000 10% 10% 0,0049 0,0926 0,0503 1,8239 0,02138
100 5% 15% 0,0108 0,0420 0,0420 1,6699 0,1793
100 10% 15% 0,0013 0,0423 0,0709 1,5962 0,1658
100 15% 15% 0,0024 0,0926 0,0621 1,7832 0,2038
100 10% 5% 0,0036 0,0393 0,0775 1,5565 0,1605
100 10% 10% 0,0092 0,0425 0,0834 1,5733 0,1724
100 10% 15% 0,0013 0,0423 0,0709 1,5962 0,1658

Ausência de medida em MAG
100 10% 10% 0,0052 0,0965 0,0499 1,8712 0,2049

Ausência de medida em MAG e DAG
100 10% 10% 0,0076 0,0876 0,0623 1,8135 0,2093

Tabela 2: RMS da infl uência do número de partículas e incertezas atribuídas às medidas e 
modelo.
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A Figura 2 mostrou que aumentando-se o número de partículas obtinham-se 
melhores aproximações para a variável de estado. Entretanto, o RMS mostrou que essa 
melhora é pequena comparando-se entre 100, 500 e 1000 partículas, constatou-se 
que não seriam necessárias elevadas quantidades das mesmas para que estimativas 
relativamente boas pudessem ser obtidas. Dessa forma,  optou-se por analisar a 
maioria dos casos com o número de 100 como o mínimo necessário para representar 
adequadamente as posterioris das variáveis de estado. 

Variou-se em 5, 10 e 15% o nível de incerteza do modelo e manteve-se a das 
medidas constante em 15%, a fim de verificar se em um cenário cujas medidas não 
sejam tão boas, ainda assim seriam possíveis aproximações para VE. Constatou-se 
na Figura 4 a) que parte do valor exato não ficou compreendido pelo intervalo de 
credibilidade, conforme ratifica o RMS quando σmod = 5%, a aproximação não é tão 
boa para a variável de estado MAG, logo cenários como este, devem ser evitados, 
principalmente se a VE for a de maior interesse para análise.

Analisou-se diferentes níveis de incerteza atribuídos às medidas, 10% ao modelo 
e a influência destes no processo de estimativas. Obtendo-se boas aproximações para 
a variável de estado e pequena diferença para os valores de RMS. Nos cenários onde 
considerou-se desconhecer as informações de medidas nas substâncias intermediárias 
da reação de hidrólise, obteve-se um ligeiro aumento no RMS, ainda assim, pode-
se considerar boas as estimativas obtidas e todas compreendidas pelo intervalo de 
credibilidade.

8 |  CONCLUSÃO

A análise do erro RMS, apontara o filtro de partícula SIR como eficaz para análise 
da cinética química de hidrólise de matérias graxas e que o modelo empregado foi 
capaz representar o fenômeno físico mesmo em cenários onde não havia medidas 
para todas as variáveis de estado ou eram elevadas as incertezas atribuídas a elas. 
De modo geral, a observação das estimativas, deve-se evitar valores muito baixos, 
como 5%, para incerteza de modelo, a fim de evitar o fenômeno de empobrecimento 
da amostra.
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