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Neste trabalho € apresentada uma nova técnica de redugdo de ordem de modelo
aplicada a operacGes em estagios. O método proposto reduz a dimensdo do sistema
original baseado na anulacdo da soma dos residuos ponderados dos balancos de massa e
energia por estagio real. Os balancos nos equipamentos de fundo e topo (tais como
condensador, refervedor e prato de alimentacdo de uma coluna de destilacdo) séo
considerados condi¢cdes de contorno do sistema de equacdes algébrico-diferenciais de
diferencas. O reescalonamento da variavel independente discreta relativa ao nimero de
estagios foi fundamental para a implementacdo computacional do método proposto,
evitando o acumulo de erros de arredondamento presente na aproximacao polinomial,
mesmo de baixo grau, da variavel discreta original. Simula¢des dindmicas de exemplos
de colunas de destilacdo foram realizadas para verificar o desempenho da técnica de
reducdo de ordem proposta, explorando a natureza algébrico-diferencial das equacgoes.
Os resultados obtidos mostram a superioridade do novo procedimento em comparacao
com o método tradicional de colocacdo ortogonal discreta. Os custos computacionais
das simulagfes dindmicas foram menores com o uso do modelo de reducdo de ordem
proposto, mantendo a capacidade preditiva proxima a do modelo completo,

demonstrando que esta nova tecnica pode ser usada em aplicagdes em tempo real.
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In this work we present a new technique of model order reduction applied to
stage operations. The proposed method reduces the dimension of the original system
based on null values of moment-weighted sums of heat and mass balances residuals on
real stages. Balances related to upstream and downstream devices (such as condenser,
reboiler, and feed tray of a distillation column) are considered as boundary conditions of
the corresponding difference-differential-algebraic equations system. Scaling of the
discrete independent variable related with the stages was crucial for the computational
implementation of the proposed method, avoiding accumulation of round-off errors
presented even in low-degree polynomial approximations in the original discrete
variable. Dynamical simulations of distillation columns were carried out to check the
performance of proposed reduction technique and, the differential-algebraic nature of
the equations was exploited. The obtained results show the superiority of the new
procedure in comparison with the traditional discrete orthogonal collocation method.
Lower computational costs were obtained in dynamic simulations with the proposed
reduced models, maintaining the predictive capacity close to the complete model,

revealing that this new technique can be used in real-time applications.

Vi



Indice

(O 11 1] [0 15 RSOOSR PRSP 1
INEFOAUGED ... bbbt ne bbb 1
(OF: 101 (1] [0 1SS 4
ReVISA0 BIDHOGIAfICa ......ccveviiiicicce e 4
(0011 (1] [0 1 SO S T SO PSP PRPRUPRPRP 13
FUNDAMENTOS TEOTICOS. .. .c.veveviiieeieeieiesie ettt ettt ste e ta e et et e saesnesnesreens 13
200 R 111 {0 [1 - T TSR 13
3.2, PolinOMI0S OrtOgONAIS .......cccivveiveiieiieeiecie st esie et ste et ste et ee e e 13
3.3.  Interpolagdo PoOliNOMIAl...........c.coeiieiiieiiic e 18
3.4.  Método dos residuos PONAErados. .........cocereerererieeneneneese e 21
3.5, MEAtodos de QUAAIALUIA. ..........coveeriirieieieie et e 25
3.6, Coluna de Destilagap s 28
CAPITUIO 4 ...ttt ens 31
Metodologia da tECNICA.........eciiiiieie et 31
o I [ 011 €T [¥ o= (o OSSP T TP PP 31
4.2. Formulagdo matematica para 0 modelo completo da coluna............cccccceee... 33
4.3. Formulacdo matematica para o modelo de colocacdo ortogonal modificada
COM INCIUSAO 00S EXIIEIMOS .....veevviiiieieeeieeieesieeie e see et ie e este s e sreeteeneenneeneas 37
4.4. Formulacdo matematica da técnica proposta de reducdo de ordem de modelo
baseada NoS residuos PONAEraTOS .........c.ccoviiiirieieie e 41
4.4.1.  EXemplo MOtIVAAOr ........ccoiiiiiiiie e 46
4.5. Formulacdo do problema de otimizagao..........ccceeeieeienieiieiiee e 48
CAPITUIO 5 .. bbb 50
RESUITAN0S € DISCUSSOES ... .veuvrereeiriesieesiesiesieeieereesseetesseesseessessaesseesseaseesseesseensesseesseaneens 50
T8 I 111 oo [F o To TSRO OU PR RTROPUR 50



5.2, ESTUAO T CASO ...ttt e ettt e e e e e e e e e e e e e e e e e e e e 50

5.2.1.  ADSOINVEdOra LINEAI ........coveiiiiieiiiiieieesese e 50
5.2.2.  ADSOrvedora NA0-TNEAr ..........cccceoiiiiirieiiiiiee e 52
5.2.3.  Sistema binario Propeno-Propano ...........c.ccoceveeieiennienensieseseesesie s 53
5.2.4.  Sistema ternario Benzeno — Tolueno — O-Xileno .........ccccooevriniiicnicns 65

5.3.  Estudo de otimizaGao d0 PrOCESSO ......ccueieerreerueiieireeiesieseesieseesteesseseessaeeens 77
5.3.1.  Otimizacdo do sistema Propeno- Propano........c.ccccceevvverveiveieeseesieseenes 77
5.3.2.  Otimizagdo do sistema Benzeno — Tolueno — O-xileno.........c.cccccceeueeee. 81
(0011 (1] [0 1 TSRS P SO PRPPPRPRP 85
CONCIUSAD € SUGESIORS ...ttt bbbttt bbb 85
Referéncias DiblIOgrafiCas ..........ccoeiieiiie e 87
Apéndicel -Adaptabilidade dos residuos NUIOS ..........cccccovevveiiiiieiiecece e 95
Apéndice2 - Reescalonamento do polindmio ortogonal ............ccceceveveiencneninnne. 99
Apéndice3 Desenvolvimento da metodologia proposta...........cccceeererererennninns 100
APENICEA PUDIICACOES .....veevveceie ettt 104

viii



Lista de Figuras

Figura 2.1 - Fluxograma de modelos de ordem reduzida (BENALLOU et al.,1986)...... 9

Figura 3.1 - Coluna de destilag&o fracionada industrial (WIKIPEDIA, 2010). ............. 28
Figura 4.1 - Esquema de uma coluna de destilagao...........ccoovriiiiiiincicice e 32
Figura 4.2 - Representagdo de um estagio de equilibrio............ccocooeviiiiiniiincinenn, 32
Figura 4.3 - Estrutura do problema de otimiZagao ............ccocvevieiieieere e 49

Figura 5.1 —Perfil de composicédo da fase liquida no estado estacionario da absorvedora
[iNEAr COM 32 BSLAGIOS .. .evveieeie sttt ettt e e b e et e e e sreeeeenee e 51

Figura 5.2 - Perfis de composicao da fase liquida no estado estacionario entre 0s
modelos de reducdo de ordem para a absorvedora linear de 32 estagios ...........c..ccoc..... 52

Figura 5.3 - Perfis de composicdo da fase liquida no estado estacionario da absorvedora
NA0-1INEAr COM 32 ESTAGIOS ....veevviiveeiteeie e ittt te et te et e e e e sraesreere s e e sreenee s 53

Figura 5.4 - Perfis de composic¢do da fase liquida no estado estacionario entre a
colocacdo ortogonal tradicional e 0 modelo proposto para a absorvedora nao-linear.... 53

Figura 5.5 - Perfil de composi¢do molar da fase liquida no estado estacionario do
sistema de separacao propeno-propano comM 177 eStAgIOS ......ccccveveeereeriereriesiesieseennans 55

Figura 5.6 - Perfil de Temperatura no estado estacionario do sistema de separacdo
Propeno-propano COM 177 ESLAGIOS .......ciuerveiereireeeeeiesie e e e ste et sresreereenis 55

Figura 5.7 - Perfis de composi¢do molar da fase liquida e temperatura no estado
estacionario do sistema de separacdo propeno-propano com 51 estagios...........c.ve..... 56

Figura 5.8 - Perfis de composic¢do da fase liquida e temperatura no estado estacionario
para 0S modelos PropoSsto € COMPIETO .......oiveieeieiiee e 57

Figura 5.9 - Perfis de composicdo molar da fase liquida e temperatura para o estado
estacionario do sistema propeno-propano com 101 eStAgios.........ccevververereerieresrennnans 58

Figura 5.10 - Perfis de composicdo da fase liquida e temperatura para os modelos de
reducao de ordem pProposto € COMPIELO.........ccuviiervereiie e 59

Figura 5.11 - Dindmica da variavel-desvio da composi¢do molar de propeno da fase
liquida no topo da coluna de 51 EStAGIOS.......c.ccvveivieiiicieie e 60

Figura 5.12 - Dindmica do valor absoluto da composi¢édo de propeno da fase liquida no
topo da coluna de 51 EStAGIOS ......eccviieiiirieie ettt 61

Figura 5.13 - Dinamica da variavel-desvio de temperatura no topo da coluna com 51
LY 001U PSR 61



Figura 5.14 - Dindmica de temperatura no topo da coluna com 51 estagios de equilibrio

Figura 5.15 - Dindmica da variavel-desvio da composicdo molar de propeno da fase
liquida no fundo da coluna com 51 eStAgIOS .......cccvevveiieieeiecie e 63

Figura 5.16 - Dindmica da composicdo de propeno da fase liquida no fundo da coluna
(010] 0 AT AT o[RS 63

Figura 5.17 - Dindmica da variavel-desvio de temperatura no topo da coluna com 51
LSS 0|01 SRS 64

Figura 5.18 - Dinamica da temperatura no fundo da coluna com 51 estagios ............... 64

Figura 5.19 — Perfis estacionarios de composicao da fase liquida e temperatura para o
sistema ternario COM 22 €StAGIOS .......cuerveirrerieieesie ettt 66

Figura 5.20 - Perfil de O-xileno da fase liquida para o sistema de separagéo ternario com

22 BSTAGIOS -ttt ettt b Rt b et R b bt bt ket Rt b bt ne b e 66
Figura 5.21 — Perfis de composi¢do da fase liquida e temperatura estacionarios para uma
variaGio Na Ordem de FEAUGAD ..........coveierieieriesierii ettt 67
Figura 5.22 - Perfis de composi¢ao de o-xileno da fase liquida...........cccooevreieininnnnn. 68

Figura 5.23 - Dindmica da variavel-desvio da composi¢cdo molar de benzeno da fase
liquida no topo da coluna com 22 eStAgIOS.........c.ccveiieiieiieie e 69

Figura 5.24 - Dinamica da composicdo molar de benzeno da fase liquida no topo da
COIUNA COM 22 BSLAGIOS. ... ccvieveeiteete ettt ettt e e te e beenbe e e saeenas 70

Figura 5.25 - Dinamica da varidvel-desvio da temperatura no topo da coluna com 22
LY 001U S SRTSS 70

Figura 5.26 - Dindmica da temperatura no topo da coluna com 22 estagios.................. 71

Figura 5.27 - Comportamento da dindmica da composicao de benzeno da fase liquida no
topo para uma variacdo na reducdo da ordem do Modelo .........cccevvrierieerrsie e 71

Figura 5.28 - Comportamento da composicao de benzeno da fase liquida no topo para
uma variacdo na reducdo da ordem do MOdelo .........ccecvvieiieii i 72

Figura 5.29 - Comportamento da dinamica da temperatura de topo para uma variagdo na
reducao da ordem do MOAEI0..........ccveiiiiie i 72

Figura 5.30 - Comportamento da temperatura de topo para uma variagdo na ordem .... 73

Figura 5.31 - Comportamento da dindmica da variavel de controle da composi¢do de O-
Xileno da fase [HQUITaA.........cceoveiieii e 73



Figura 5.32 - Dindmica da composicdo molar de o-xileno da fase liquida no fundo da
COIUNG COM 22 BSTAGIOS .....eveivieieeieeieie ettt ettt et et saenresreene e 74

Figura 5.33 - Dindmica da variavel-desvio da temperatura no fundo da coluna com 22
L2310 |01 SRS 74

Figura 5.34 - Dinamica de temperatura no fundo da coluna com 22 estagios ............... 75

Figura 5.35 - Comportamento da dinamica da composicédo de o-xileno da fase liquida no

Figura 5.36 - Comportamento da composi¢do molar de o-xileno da fase liquida no
fundo para uma variagédo na reducdo da ordem do modelo .........cccvvveveereciieviece e, 76

Figura 5.37 - Comportamento da dindmica de temperatura no fundo para uma variagao
na redugdo da ordem do MOAEI0.........cueriiiiiiiieri s 76

Figura 5.38 - Comportamento da temperatura de fundo para uma variacdo na reducéo da
Ordem dO MOTEIO ..o s re e e e e reesanes 77

Figura 5.39 - Perfil de composi¢do molar de propeno da fase liquida no topo para uma
reducéo de 73 % na ordem do modelo COMPIELO........ccovvveiiiiiiiiree e 79

Figura 5.40 - Perfil de composi¢do molar de propeno da fase liquida no topo para uma
reducéo de 76 % na ordem do modelo COMPIELO........ocvereriiiiiiine 80

Figura 5.41 - Perfil de composicao de propeno da fase liquida no topo para uma reducéo
de 80 % na ordem do Modelo COMPIELO ..........oiiiiiiiiii e 80

Figura 5.42 - Perfil de composicao de o-xileno da fase liquida no topo para uma reducéo
de 55 % na ordem do Modelo COMPIELO ..........oiiiiiiiiiiee e 83

Figura 5.43 - Perfil de composicao de o-xileno da fase liquida no topo para uma reducéo
de 61 % na ordem do Modelo COMPIELO ........c.covveiviiieiiece e 83

Figura 5.44 - Perfil de composicao de o-xileno da fase liquida no topo para uma reducéo
de 68 % na ordem do Modelo COMPIELO .........ccveiuiiieiieceecc e 84

Xi



Lista de Tabelas

Tabela 3.1 - Polindmios Ortogonais No dominio diSCret0........ccveveveevveieesieesece e 17
Tabela 5.1 - Pardmetros do modelo linear da absorvedora..........c.ooovvveeeeooeeeeeeeeeeeeen, 51
Tabela 5.2 - Parametros do modelo ndo-linear da absorvedora ..........cccoovvveveeeiiieeeiinnnne, 52

Tabela 5.3 - Especificacdo dos parametros do sistema de separacdo propeno-propano 54
Tabela 5.4 —Resultados para o caso descrito por SERFERLIS & HRYMAK (1994).... 55
Tabela 5.5 -Desvio de composicao e temperatura entre os modelos de reducédo 2 X 2 . 56

Tabela 5.6 - Soma dos erros do sistema binario para a temperatura e composicéo de
(0] 01T Lo PSPPI 57

Tabela 5.7 - Desvio de composicao e temperatura para uma redugdo 2 X 2.................. 58

Tabela 5.8 - Soma dos erros absolutos para a temperatura e composi¢éo de propeno para
uma variagdo Na ordem da FEAUGED ..........coeiiririeieie et 59

Tabela 5.9 — Especificacdo dos parametros do sistema ternario ............cccccevervrvrennnen, 65

Tabela 5.10 -Desvios de composicao e temperatura do sistema ternario com 22 estagios

........................................................................................................................................ 67
Tabela 5.11 - Resultado da soma dos erros em cada estagio para a composi¢ao de
DENZENO € 0-XIIBNO.....cuiiiieiee e ens 68
Tabela 5.12 —Soma dos erros em cada estagio para a temperatura ...........c.ccceeevervenen. 68
Tabela 5.13 - Especificacdo dos parametros para o estudo de otimizacdo do ponto de
AlIMENTAGAOD UE CAIGA ...vveveeeiceeecie ettt te et enbeeneesraenas 78

Tabela 5.14 - Resultado da otimizac&o do sistema de separagdo propeno - propano para
0s modelos de reducdo de ordem e COMPIELO ......c.ocveiveiicic i 78

Tabela 5.15 - Especificacdo dos parametros de simulacdo para determinacao do prato
0timo de alimentagao & CAIJA .......covverueieieieieeee e 81

Tabela 5.16 - Resultado da otimizagéo do sistema ternario de componentes ................ 82

xii



Nomenclatura

Yo Y, Polindmio ortogonal
W (x) Func&o peso
P (X) Polindmio ortonormal de grau n

I Polindmio interpolador de lagrange

Ai*j : Afj Matrizes de discretizacdo
M. Acumulo de massa na fase liquida do estagio i
X. Composicdo molar na fase liquida no estagio i

Composicdo molar na fase vapor no estagio i

v Vazdo molar na fase vapor do estagio i

L, Vazdo molar na fase liquida do estéagio i

W Retirada lateral na fase vapor do estagio i

U Retirada lateral na fase liquida do estagio i

H. Entalpia molar na fase vapor do estagio i

h, Entalpia molar na fase liquida do estagio i

h. Entalpia molar na fase liquida da alimentacao no estagio i
K. Constante de equilibrio do componente i no estagio j

Q Carga térmica do estagio i

H X ) ? Entalpia na fase vapor do componente k no estagio i

considerando mistura de gas ideal

hik)'g Entalpia na fase liquida do componente k no estagio i

1
considerando solucdo ideal

X. Composigdo molar de um componente no ponto de

1
interpolacdo i
NR Numero de pontos de colocacgdo na secdo de retificagao

NE Numero de pontos de colocacdo na se¢ao de esgotamento

Xiii



NT Numero de pontos de interpolacéo total

nc Ntmero de componentes

¥ Variével representativa do estagio j reescalonado

s\ Ponto de interpolaco j

R (s“),t) Residuo de grau n+1 no ponto de interpolacio s devido

a aproximacao polinomial

f [x n+l (s(‘) —1)} Diferenca de primeira ordem positiva
f [x i (s“) +1)J Diferenca de primeira ordem negativa
x completo Composicdo molar de propeno no estagio j determinado

i
pelo modelo completo
X ?“’”‘e”t" Composicao molar de propeno no estagio j determinado

pelo modelo baseado no método dos momentos

R"™ (t) Soma dos residuos ponderados para 0 momento k

w, Peso da quadratura no ponto de interpolagéo j

o Volatilidade relativa

B Raz&o entre a vazdo molar na fase liquida e a vazdo molar

na fase vapor

Xiv



Capitulo 1

Introducao

A engenharia quimica é repleta de processos de extrema complexidade. A alta
interdependéncia entre as diversas variaveis presentes em um processo faz com que o
comportamento da planta frente a perturbacdes seja de dificil previsdo, dai a

necessidade em modelar e simular esses processos.

Em processos que apresentam sistemas de grande dimensdo, como os de
separacao por estagios, um grande nimero de equacdes algébrico-diferenciais deve ser

resolvido, o que pode levar a um tempo de processamento computacional excessivo.

O elevado custo computacional para resolucdo desses sistemas de grande
dimensao torna o uso de modelos de reducdo de ordem de fundamental importancia para

problemas de otimizacéo e controle.

O objetivo da otimizacdo de processos em tempo real € obter os setpoints das
malhas de controle do processo de forma a aumentar os lucros (minimizar custos),
obedecendo aos limites operacionais da planta. Para conseguir este ponto 6timo de
operacdo € necessario um modelo matematico que descreva o processo com boa
precisdo. Porém, esses modelos tém por caracteristica elevada dimensao, principalmente
quando se trata de modelos de processo de separacdo por estagios, o que torna o tempo
computacional muito elevado para determinacdo da condicdo Otima de operacdo da
planta em estado estacionério, dificultando, ou em casos mais criticos até restringindo a

sua implantacdo em tempo real (SIMOES, 2000).

A estratégia do controle preditivo consiste em determinar a trajetoria de uma
variavel controlada dentro de um horizonte de controle, através do conhecimento da
dindmica do processo em estudo. A determinacdo desta trajetoria permite otimizar uma
funcéo objetivo em um horizonte de predicdo. Durante a otimizagédo da fungéo objetivo,
€ necessario solucionar o sistema de equacOes algebrico-diferenciais do modelo varias

vezes, até a determinacédo da trajetoria 6tima da variavel controlada em cada instante de

1



tempo. Modelos de processos de separacdo por estagio sdo descritos por um sistema de
equacdes algebrico-diferenciais de elevada dimenséo, o que pode induzir a um elevado
esforco computacional para obtencdo da solugdo do sistema a cada instante de tempo.
Este fato pode impossibilitar a implantacdo do controle preditivo em situacdes que o
tempo de célculo para determinacdo da solugdo for maior que o tempo de amostragem,

inviabilizando o0 uso da estratégia em tempo real (SIMOES, 2000).

Uma das abordagens para reduzir a limitacdo do tempo computacional na etapa
de simulacdo € o desenvolvimento de modelos de reducdo de ordem, que apresentam
menor nimero de equagdes algébrico-diferenciais e conseguem descrever com exatiddo

0 comportamento dindmico do modelo completo.

O objetivo desta dissertacdo € apresentar uma nova técnica de reducdo de ordem
de modelo de operacBes em estagios, descrito por um sistema de equacgdes algébrico-
diferenciais de diferencas, baseada no método dos residuos ponderados, mostrando sua
vantagem frente a técnica de colocacdo ortogonal discreta tradicional e sua utilizacdo

para aplicacdes em tempo real.

Essa técnica consiste na aplicacdo do método dos momentos seguido da
aproximacdo da soma dos residuos ponderados por Quadratura de Gauss-Lobatto, com a
extensdo dos residuos nos contornos, para a reducdo do numero de equacdes
diferenciais de diferenca do modelo. O atendimento as condi¢Ges de contorno é
garantido pela anulacdo dos residuos nos respectivos contornos. Adicionalmente, para
evitar a propagacdo dos erros de arredondamento observado nas técnicas de reducdo de
ordem de sistemas discretos por aproximacado polinomial, é proposta uma normalizagédo
no numero de estagios e a correspondente adequacdo dos polinémios de Hahn para
computo dos pontos nodais e pesos da quadratura.

Esta dissertagdo esta organizada em cinco capitulos; incluindo esta introdugdo. O
proximo capitulo, intitulado “Revisdao Bibliografica”, trata de um breve resumo dos
métodos existentes de reducdo de ordem de modelo. No Capitulo 3; intitulado
“Fundamentos Teodricos”, sd0 descritos os fundamentos essenciais para a construcao das

metodologias de reducdo de ordem presentes no capitulo seguinte. No Capitulo 4 é



apresentada a metodologia da técnica de reducdo de ordem de modelo proposta. No
Capitulo 5, intitulado “Resultados”, sdo ilustrados os resultados mais relevantes,
acompanhados por uma analise e discussdes. Finalmente, no Capitulo 6, sao

apresentadas as conclus@es obtidas neste trabalho e sugestfes para pesquisas futuras.



Capitulo 2

Revisao Bibliografica

Modelos matematicos rigorosos de processos de separacdo por estagios, com
balancos de massa e energia, resultam em um conjunto de equacbes algébrico-
diferenciais de diferencas de dimensdo elevada, tornando-os impraticaveis para

aplicacdes em tempo real.

O desafio para reduzir o custo computacional de tais sistemas motivou o
desenvolvimento de varias técnicas de reducdo de ordem, tais como os modelos
compartimentais (ESPANA e LANDAU, 1978; BENALLOU et al., 1986; MUSCH e
STEINER, 1993) e suas variantes de modelagem agregada (LEVINE e ROUNCHON,
1991; LINHART e SKOGESTAD, 2009) e separacdo de escalas de tempo (KUMAR e
DAOUTIDIS, 2003) baseadas na analise de perturbacbes singulares, propagacdo de
onda ndo-linear (MARQUART, 1986; KIENLE, 2000), linearizagédo de modelo (WAHL
e HARRIOT, 1970; GEORGAKIS e STOEVER, 1982) e colocacéo ortogonal (WONG
e LUUS, 1980; CHO e JOSEPH, 1983; STEWART et al., 1985; PINTO e BISCAIA,
1987; SEFERLIS e HRYMAK, 1994).

Os primeiros modelos de reducdo de ordem de processos de separacdo por
estagios foram os modelos linearizados de WAHL e HARRIOT (1970). Ao estudarem o
modelo de separacdo de um sistema binario, os autores propuseram a substituicdo do
sistema de equac0es diferenciais de diferengas, que descrevem o balango de massa por
estagio, por uma Unica equacdo diferencial de diferenca que descreve o balango de
massa da média das composi¢es em cada estagio da coluna. Através de linearizacdo ao
redor de um ponto de operacdo no estado estaciondrio e posterior aplicacdo da
transformada de Laplace nesta equagdo, um modelo de ordem reduzida € obtido, onde
0s polos e zeros desta fungdo de transferéncia sao determinados pelo conhecimento das
condicbes no estado estacionario. Seguindo essa metodologia, GEORGAKIS e
STOEVER (1982) propuseram modelos linearizados de estagios agregados dos
processos de separacdo. Estes agregados sdo constituidos por um nimero especificado

de estagios adjacentes de tamanho uniforme, apresentando comportamento dinamico
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similar ao de um estagio individual. Porém esses modelos sédo de aplicacdo bastante
restrita, devido a validade apenas em pequenas regides préximas ao ponto de
linearizagdo (SIMOES, 2000).

ESPANA e LANDAU (1975) propuseram 0 uso de modelos bilineares de
reducdo de ordem, substituindo os modelos lineares restritos a aplicacdo em pequenas
regides ao redor dos pontos de linearizagdo. Estes modelos quando aplicados em coluna
de destilacdo tém dimenséo correspondente ao nimero de estagios de separacdo, 0 que
torna o problema complexo para sistemas com elevado nimero de estagios. Objetivando
contornar este problema ESPANA e LANDAU (1978) consideraram que sistemas de
separagdo por estdgios podem ser representados por sistemas compartimentais,
divididos em trés secdes: condensador, secdo de retificacdo e secdo de esgotamento;
sendo descrito por 3 variaveis de estado e 8 pardmetros. Porém, esta estratégia de
reducdo tem o inconveniente de necessitar do conhecimento do modelo completo para
identificacdo dos parametros, que sé tém validade nas regides de operagdo proximas aos
pontos de estimacdo. Além disso, esta técnica sé fornece informacdes da relacéo entre a
varidvel de saida (concentracdo no topo) e as varidveis de entrada (vazdo de
alimentacdo, razdo de refluxo e carga térmica do refervedor). Este modelo de reducédo
de ordem apresentou boa eficacia em reproduzir a dindmica do modelo completo de

uma coluna de destilacdo simples, com apenas uma alimentacéo.

A aplicacdo da técnica de colocagdo ortogonal para resolucdao de problemas de
valor no contorno descritos por equacGes diferenciais no dominio continuo é uma
metodologia bem desenvolvida (VILLADSEN e MICHELSEN, 1978). OSBORNE
(1971) transformou o0 modelo de equacdes diferenciais de diferencas, para processos por
estagio, em equacdes diferenciais parciais ao tratar a variavel discreta do nimero de
estagios como varidvel continua associada a altura da coluna. WONG e LUUS (1980)
foram os primeiros a aplicarem a colocacdo ortogonal para a redugéo de ordem de
sistemas de separacdo por estagios. Seguindo a idéia de OSBORNE (1971), os autores
transformaram as equac0es diferenciais de diferencas em equacdes diferenciais parciais
com posterior aplicacdo do método da colocacdo ortogonal no dominio continuo, sendo
as raizes do polinémio ortogonal de Jacobi os pontos de colocagdo. A técnica, apesar de
reduzir bastante 0 nimero de equagdes a serem resolvidas, ndo preserva o balanco de

massa no estado estacionario. Estes autores concluiram que a metodologia € eficiente

5



para colunas de recheio, porém inadequada para coluna de pratos, pois o sistema nédo

mantém a natureza discreta das equagdes que descrevem o modelo completo.

CHO e JOSEPH (1983, 1984) mostraram que € possivel aplicar o método da
colocacdo ortogonal diretamente no dominio discreto pela selecdo adequada dos

polindmios.

Trabalhos posteriores propostos por SRIVASTAVA e JOSEPH (1985, 1987)
apresentaram aspectos mais especificos da colocagdo, como determinacdo dos pesos e
familia dos polinbmios, e assim como CHO e JOSEPH (1983, 1984) demonstraram que
é possivel aplicar o método da colocacdo ortogonal sem a necessidade da transformacéo

do sistema de equac0es diferenciais de diferencas em equacdes diferenciais parciais.

Posteriormente, STEWART et al. (1985) mostraram que a familia dos
polindmios de Hahn apresenta resultados melhores frente & familia dos polindbmios de
Jacobi, usados por CHO e JOSEPH (1983, 1984), para obtencdo de modelos de ordem
reduzida confiaveis. Esses polindbmios, quando aplicados em processos de separa¢do por
estagios com zonas de pequeno enriquecimento por estagio (zona de pinch), tal como
ocorre em zonas com produto de alta pureza e pequena razdo de refluxo, obtiveram
baixa eficiéncia na aproximacao polinomial, sugerindo estudos de fun¢des polinomiais

mais flexiveis.

Nesse trabalho STEWART et al. (1985) apresentaram critérios de comparagdo

entre os métodos de reducdo de ordem. Os critérios propostos sdo:

» O método de reducdo de ordem devera preservar a estrutura do modelo completo;

» O método devera convergir para a solucdo do modelo completo de separacdo por
estagio;

» O método deverd predizer o estado de qualquer estagio. Isto é essencial para
aplicacdes de controle de processo;

» O modelo reduzido devera ter seus parametros ajustados de forma otimizada para
reproduzir o modelo completo com a menor ordem possivel,

» O ajuste dos parametros do modelo devera ser feito de forma explicita, ndo deixando

nenhum parametro para ser ajustado por tentativa e erro;
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» O método ndo devera necessitar do conhecimento da solu¢do do modelo completo;

» O método devera aceitar problemas nédo-lineares e multicomponentes de forma
direta;

» O método devera permitir a escolha livre de rotinas termodinamicas;

» O método devera permitir o uso de eficiéncia local por estagios.

O método apresentado por STEWART et al. (1985) apresenta todas essas

caracteristicas.

SWARTZ e STEWART (1986) demonstraram 0 uso da técnica de colocacao
ortogonal aplicada em elementos finitos com condig¢Bes de contorno definidas pelas
descontinuidades das fases. Os pontos de descontinuidades seriam determinados por
critério termodindmico e incluidos no sistema de equacdes a serem resolvidos pelo

algoritmo global de Newton.

Adotando a linha de estudo elaborada por SWARTZ e STEWART (1986),
HUSS e WESTERBERG (1996) apresentaram modelos de reducdo de ordem baseados
na técnica de colocacdo ortogonal aplicada em elementos finitos com o uso de duas
transformacdes de variaveis, uma transformacdo exponencial no nimero de pratos e
uma transformacdo para tangente hiperbolica na composicdo molar. A presenca das
transformacdes nas variaveis evita problemas na determinacéo de perfis assintéticos que
aparecem nos extremos da coluna, em separacbes de alta pureza, quando as

composicdes se aproximam de 0 ou 1.

PINTO e BISCAIA (1987) apresentaram quatro estratégias diferentes de reducéo
de ordem para tratar das descontinuidades que ocorrem entre as se¢des de estagios de
um processo de separacdo. Os resultados apresentados por essas estratégias
identificaram uma dificuldade no uso de um Unico polinbmio ortogonal para descrever o
perfil de composicao da coluna, isso se deve ao fato da funcdo polinomial ndo conseguir
descrever a descontinuidade que ocorre no prato de alimentagdo da coluna. Além disso,
0s autores observaram que uma aproximagao por uma funcdo polinomial para a entalpia
molar e para os fluxos molares internos, apenas ocasionaria perda de precisdo sem

grande reducéo de esforgo computacional.



SECCHI (1988) realizou uma extensdo do estudo desenvolvido por PINTO e
BISCAIA (1987) relativa aos métodos de reducdo de ordem de modelos de separacdo
em estagios, adotando a aproximacdo polinomial por secdo, sem extrapolacdo. Este
modelo foi utilizada na estratégia de controle adaptativo off-line, que consiste em obter
as acOes de controle para o sistema real a partir das estimativas dos parametros feitas

sobre o modelo de ordem reduzida.

ALMEIDA (1987) realizou um estudo visando a incorporar uma relacdo entre a
formulacéo geral do método dos residuos ponderadas e as caracteristicas particulares de
cada problema da engenharia quimica. Este trabalho levou o autor a concluir que existe
uma estreita relacdo entre as caracteristicas das equagfes diferenciais que descrevem o
problema estudado e a construcdo da metodologia para aplicacdo do método dos
residuos ponderados. Portanto, torna-se fundamental uma analise criteriosa do residuo, e
conseqiente identificacdo e geracdo dos polinbmios ortogonais mais apropriados,
ocasionando com isso, um aumento significativo na eficiéncia da aplicacdo e na

qualidade dos resultados obtidos.

SOLLETI (1990) dando continuidade aos estudos de PINTO e BISCAIA (1987)
desenvolveu modelos de ordem reduzida baseados na colocagéo ortogonal para simular
uma coluna de destilacdo no estado estacionario com diferentes configuracbes de
alimentacdo e retirada de carga. Esta coluna foi dividida em vérias sec¢bes, que foram
aproximadas por polindmios ortogonais discretos sem extrapolagdo. Os resultados
mostram que o método € eficiente e preciso em reproduzir os perfis estacionarios de
colunas de grande dimensdo, e que a aproximacao por secao sem extrapolacdo, com a
utilizacdo de polinbmios no dominio discreto apresenta melhores resultados que os
obtidos por RAVAGNANI (1989), que utilizou a aproximacdo global no dominio

continuo.

BENALLOU et al. (1986) sumarizaram na Figura 2.1 as técnicas de geracdo de
modelos reduzidos existentes na época em funcdo das hipéteses consideradas e da
estrutura inicial do modelo (linear, bilinear, ndo-linear, continuo) e apresentaram uma
técnica alternativa de modelo compartimental. O modelo compartimental para processos
de separacdo por estagios foi desenvolvido com base na idéia de que os estagios de

separagdo da coluna possam ser agregados formando compartimentos de estrutura
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equivalente a um estagio original. Isso garante a preservacdo do balango de massa do
sistema e a determinacdo exata do modelo completo no estado estacionario. O modelo
proposto apresentou resultados exatos para o estado estacionario, enquanto o modelo de
reducdo baseado na técnica de colocacdo apresentou um desvio do estado estacionario
do modelo de ordem elevada. Porém, a comparacéo feita entre as respostas transientes
dos modelos de reducéo apresentou maior precisdo para o modelo de colocacdo frente

ao modelo compartimental.

Modelo de ODE nao-linear dx
o

Simplificagées assumidas

=fxu)

v
Linearizagao Modelo Completo
l Bilinear de
_| Modelo Completo linear de | __ ODE
ODE
! ;
Modelo Completo linear de Mocﬁl'elo.C.ompleto
PDE N3o-linear de
L PDE
—» Modelo de Colocagio
v
Modelo de Modelo de Colocagio
Reducio
v
Modelo de
resposta ao
degrau
v \
Modelo linear v Modelo linear
reduzido Fungdo de Modelo Bilinear reduzido
dx Transferéncia X X
= _ —=Ax+Bu+YuB; —=Ax+Bu
& Ax+Bu || y()=G(shu(s) || & =7 =- = & =- =-

Figura 2.1 - Fluxograma de modelos de ordem reduzida (BENALLOQOU et al.,1986).



SIMOES (2000) utilizou a técnica da colocagdo ortogonal, utilizando como
pontos de colocagdo as raizes do polindmio ortogonal de Hahn, em uma coluna de
destilacdo propeno-propano no estado estacionario. Os resultados das simulagdes
comprovaram viabilidade na aplicacdo da estratégia de reducdo, com a vantagem de

uma reducdo de 97% no tempo computacional gasto pelo modelo completo.

MUSCH e STEINER (1993) apresentaram uma extensdo do modelo
compartimental proposto por BENALLOU et al. (1986), este modelo compartimental
modificado mantém as equacOes diferenciais de diferenca de composi¢cdo em cada
estagio, com isso a dindmica de cada componente por prato nao € alterada. As condicdes
de contorno por compartimento séo aplicadas para o balango de massa total, para as
equacOes termodinamicas e hidrodindmicas. A técnica foi aplicada em uma coluna de
destilacdo binaria, e os resultados apresentaram melhor desempenho em relacdo ao

compartimental tradicional.

ROCHA (1998) desenvolveu uma metodologia para aplicacdo da colocagédo
ortogonal spline em elementos finitos mdveis para resolucdo de equacdes diferenciais
parciais. Os resultados obtidos demonstraram que este método é superior ao método dos
elementos finitos mdveis, quando aplicados as equagdes com moderados gradientes.
Para gradientes maiores ou ondas de choque, a colocacdo ortogonal spline em elementos

finitos moveis obteve resultados inadequados.

KIENLE (2000) propds um método de reducdo de ordem de modelo baseado na
teoria de propagacdo de onda. Este método consiste em determinar o perfil de
composicdo e temperatura nos estagios de separacdo através do comportamento de
propagacdo de onda, no qual todos os parametros da onda sdo calculados diretamente
pelas condigdes de operacdo. De acordo com KIENLE (2000), o método obteve bons
resultados para mistura de componentes ideais ou moderadamente ndo-ideais e, para o
caso de misturas altamente ndo-ideais, com formacdo de azeGtropos, a estimacdo do

pardmetro de inclina¢do da onda mostrou-se inadequada.

KUMAR e DAOUTIS (2003) identificaram que modelos de reducdo de ordem
de processos de separacdo por estdgios com elevada razdo de refluxo apresentavam

dindmicas diferentes no comportamento individual dos estagios e no comportamento do
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processo como um todo. Este fato ocasionava uma perturbacdo singular -
descontinuidade no modelo - o que dificultava a sintonia do controlador baseada no
modelo de ordem reduzida do processo. Este comportamento originou modelos com
escalas de tempo diferentes, uma escala de tempo com dindmica rapida para os estagios
e outra com dindmica lenta para o processo de separacdo. Os resultados obtidos
demonstraram um excelente desempenho e robustez para estes controladores,

sintonizados a partir de modelos ndo-lineares.

ZHANG e LINNINGER (2004) apresentaram um trabalho onde o perfil de
temperatura é determinado pela aplicacdo da técnica de colocacdo em elementos finitos.
Esta estratégia mostrou-se robusta e confiavel nas proximidades das regides de pinch,
possibilitando com isso a determinacdo das razdes de refluxo maxima e minima de uma
coluna simples, com apenas uma alimentacdo, utilizada para separacdo de um sistema

quaternario.

Modelos completos baseados em equacdes de balanco de massa e energia por
estagios sdo muito complexos para serem incorporados diretamente em estratégias de
otimizagdo, como as existentes no controle preditivo ndo-linear. Para contornar o
problema. MEGAN et al (2005) aplicaram a técnica de reducdo de ordem baseada nos
modelos compartimentais propostos por BENALLOU et al. (1986) para colunas de
destilacdo de alta pureza presentes em plantas de separacdo de ar criogénico. Os
resultados do uso desta estratégia demonstraram que o estado estacionario e a dinamica
do modelo reduzido estdo de acordo com o modelo completo, porém ndo houve redugédo
significativa no tempo de simulacdo em malha aberta. Portanto, o mais importante na
aplicacdo desta estratégia foi a producdo de um sistema de equacdes diferenciais por
diferencas esparso (DAE) que pode ser resolvido simultaneamente com o problema de
otimizagdo do controle preditivo.

SEFERLIS e HRYMAK (2004) trataram todos o0s estagios com
descontinuidades como estégios discretos e aplicaram a redugdo de ordem somente para
as secOes entre estes estagios discretos, usando a técnica de colocagdo ortogonal em

elementos finitos com diferentes polindmios de Hahn para as fases liquida e vapor.
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PROIOS e PISTIKOPOULOS (2006) utilizaram a reducdo de ordem de modelo
baseada na técnica de colocacdo ortogonal para representar o modelo rigoroso do
processo de separacdo por estdgios presentes no problema de otimizacdo do gasto
energético de um sistema integrado de colunas de separacdo e trocadores de calor.
Segundo os autores, estes modelos de reducdo de ordem representaram com boa

acurécia o modelo completo do balango de massa e energia do sistema de separacao.

Estudos realizados por LINHART e SKOGESTAD (2009) comprovaram que 0S
modelos agregados (LEVINE E ROUNCHON, 1991) e compartimental (BENALLOU
et al., 1986) reduzem o tempo computacional por um fator de 5 a 10 vezes, quando
comparados ao modelo completo.

Os resultados obtidos por BENALLOU et al. (1986) demonstraram a
superioridade de modelos de ordem reduzida baseados na colocagdo ortogonal frente
aos modelos compartimentais para predi¢cdo do comportamento dinamico do processo,
além disso, as restricdes presentes nos modelos lineares e bilineares que impossibilitam
sua aplicacdo em grandes faixas de operacdo. Todos estes fatos, associados aos bons
resultados apresentados por PINTO e BISCAIA (1987) ao utilizarem modelos de
reducdo baseados na colocacdo ortogonal para determinar o perfil de composicdo e
temperatura dos estagios no estado estacionario, conduziram a elaboracao deste trabalho

em técnicas de reducdo de ordem fundamentadas na colocacao ortogonal.

Seguindo essa linha de pesquisa o0 presente trabalho apresenta uma nova técnica
de reducdo de ordem que consiste na aproximacdo da soma dos residuos ponderados
pelos momentos por quadratura de Gauss-Lobatto para reducdo do nimero de equactes

diferenciais de diferencas do modelo.
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Capitulo 3
Fundamentos Teoricos

3.1. Introducio

Esse capitulo estd destinado a apresentar alguns conceitos e definicGes sobre
polindbmios ortogonais no dominio continuo e sua extensdo para o dominio discreto, o
método dos residuos ponderados, os métodos de quadratura e os fundamentos tedricos

do processo de separacdo por estagios.

3.2.  Polindbmios Ortogonais

As funcbes vy, (x) e y,(x) participantes do conjunto de fungdes {yk(x)} séo

denominadas ortogonais em relacdo a uma funcdo peso w(x) se obedecerem as

condicdes a seguir para qualquer n no intervalo [a, b]:

(w60 ¥,0 v, ok = 0 () @

wa(x) [y,00T dx >0 (n = m) 3.2)

Sendo o conjunto {yk(x)} infinito e ortogonal, toda funcdo real arbitraria

pertencente a este espaco amostral pode ser redefinida atraves de uma soma de funcdes

pertencentes a este conjunto:
f.(X) = a3y, (X) +ay(x) + .. +ay,(x) +.. 33)
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{100 v,00 wooax
a — a

" [ woo [y, 00T ox

(3.4)

Devido & propriedade de ortogonalidade de p,(x) tem-se para 0s primeiros n

momentos:

J'bw(x) X p(X) =0 j=012.n (3.5)

Um conjunto de polindbmios {pn(x)} é definido e descrito pelas condi¢des a
sequir:

>  Coeficiente de x" positivo.

» O conjunto destes polinbmios é ortogonal.

Portanto, o conjunto de polinémios {pn(x)} faz parte de uma familia de

polinémios ortogonais, em relacdo a integral no intervalo [a, b], associado a funcéo peso
w(x). Uma propriedade importante das raizes destes polindmios é que sao reais distintas

e pertencentes ao intervalo [a, b].

Aplicando estes conceitos para o dominio discreto, as familias de polindmios
ortogonais podem ser divididas em duas classes:

»  Ortogonais em relacdo a integracdo (dominio continuo)

»  Ortogonais em relacdo a soma (dominio discreto)

As funcdes ¢,(s) e ¢,(s) pertencentes ao conjunto de funcdes reais{d)k (s)} no

dominio discreto (a, b), finito ou infinito, serd dito ortogonal em relagdo a funcéo peso
positiva w(s) no intervalo discreto (a, b) se obedecer as condicGes presentes nas
Equacdes (3.6) e (3.7):
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D W) 0,(5) 4,(5)=0  (n=m) (36)

D W) [0, >0 (n=m) (37)

Portanto, podem-se construir familias de polindbmios ortogonais, em relacdo a

soma, associadas a fungdo peso w(s).

Estas funcBes quando ortogonais em relacdo a integracdo sdo aplicadas na
resolucéo de equagdes diferenciais, dominio continuo, e quando ortogonais em relacéo a
soma podem ser aplicadas para obtenc¢do da solucdo de equagdes de diferencas, dominio
discreto.

Alguns exemplos de polindmios ortogonais no dominio continuo, presentes na

literatura, com seus intervalos de validacdo, funcao peso e relagéo de recorréncia:

>  Polinbmio de Jacobi

a=0 b=1 wx =xax" (38)
a>-1 P >-1

02 HEE ]
Pn (X) = (X-9,) P,.1 (X) - N, P, (X) (3.10)
(=1 p,(x) arbitrario (3.11)
g, =tp-— P (3.12)

2 (2n+oc+B-1)2 -1
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(n-1)(n+a-1)(n+B-1)(n+a+p-1)
(2n+a+B-1)(2n+o+B-3)(2n+a+p-2)°

h, =

>  Polinbmio de Legendre

a=-1 b=1] w(x) =1

D00 = [Zn—lj X P (X) - (”—'1 jpn.z(x)
n n

p,(X) =1, p,(x) arbitrario

>  Polinbmio de Laguerre

a=0 b= +oo, w(x) = e*x"

mrn _ N(2n-x-m-1) o n(n-1*
L (x) = . Lna (%) Trm L2 (X)
L'"(x) =0, m>n
'X) = (-D"'n!, m=n
»  Polinbmio de Chebyshev
a=-1 b=1 wXx =
1-x2
P.(X) = 2x T ;(X) - T, ,(X)
T, =1 T(X=x
»  Polinbmio de Hermite
a=-o b=+o WX =e*
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(3.13)

(3.14)

(3.15)

(3.16)

(3.17)

(3.18)

(3.19)

(3.20)

(3.21)

(3.22)

(3.23)



Hn(x) = 2X Hn—l(X) - Z(n'l) Hn—z(x) (324)

Ho(x) =1 H,(x) arbitrario (3.25)

Para o dominio discreto existem na literatura alguns polinémios ortogonais em
relacdo a soma, alguns destes polindmios encontram-se listados na Tabela 3.1
(SOLETTI, 1990):

Tabela 3.1 - Polindmios Ortogonais no dominio discreto

Nome do
Fn(X) polindbmio a b w(s)
a+S||B+a-s-1
S N-s-1
Qn(x) Hahn 0 N-1 N+o+p
N +1
th(S) Chebyshev 0 N-1 1
Mn(S) Chalier 0 0 ¢ ?
s!
. c’ T'(b+5s)
M M 0 A —
n(s) eixner 0 T(b)s!
S n-s N
Kn(s) Krawtchouk 0 N P’ q (s j

PINTO e BISCAIA (1988) propuseram uma familia de polinbmios ortogonais
analoga a familia de polinémios de Jacobi, dominio continuo. A ortogonalidade destes
polinémios, associada a funcdo peso na Equagéo (3.6), é verificada no intervalo de 1 a
N:

w(s) = (s-1)*(N -s)* (3.26)

Esta familia de polindmios é similar aos polindmios de Chebishev no dominio

discreto, quando o = 8 = 0.
17




Existem férmulas de recorréncia para os polindmios ortogonais no dominio
continuo, como no dominio discreto. Esta relacdo é descrita por quaisquer trés
polindmios consecutivos em uma familia de polinbmios ortogonais qualquer. O
desenvolvimento desta formula de recorréncia € apresentado pelas Equacgdes (3.27) a
(3.34).

a=1 b=N, w(s) = (s-DP(N-s)* (3.27)
P = (s - 9)) PP (s) - hy BR3P () (3:28)
S
h = 3.29
=5 (3.29)
g, = Rn - hn Rn—l (330)
Sn
s - b N1 (o B) 3.31
.= 2w(s)s™ ps (o) (331)
R, = 2w(s)s" piz"(s) (3.32)
R, = 2w(s)s" piz"(9) (3.33)
piP(s) =1 pP(s) =0 h =0 (3.34)

3.3. Interpolacdo Polinomial

Admitindo que uma fungdo y = f(x) seja uma funcéo continua e diferenciavel n
vezes, podendo ser descrita pelos pares ordenados (X1, Y1), (X2, Y2),...., (Xn, Yn). Pode-se
demonstrar que existe um polindmio P,.1(X) de grau n-1 que possui 0s mesmos valores

de f(x) em cada um dos n pontos.

18



P.(x) =f(x) k=2123..n (3.35)

Neste caso a solucdo é Unica e pode ser escrita com uma expansdo em série de

funcdes reais:

Poa(X) = glma)fwn (3.36)
Onde
L =] (x=x) (3.37)

¢ o polindmio interpolador de Lagrange de grau n-1, que satisfaz a seguinte

propriedade.

{1 i=j
li(x) =8, = o (3.38)
0i=]

Podendo ser reescrito pela formula:

—_ PNT (X)
Ij (x=x)Pr (%) (3:39)
Onde
P () = T10¢ - %) (3.40)

Existe um erro ocasionado pela aproximacédo da funcgéo f(x) por um polinébmio

Pn-1(X) que é igual a funcdo apenas nos pontos nodais xj(x) com (i=1, 2, 3, ..., n).

FO) = P () + R (341)
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1 d"f(t)

iR(X) = m dt" Pnr (X) (3-42)

t=g

X< & <X,

Para aplicacdo da interpolacdo lagrangeana no dominio discreto € necessario
apenas conhecer a funcéo e/ou suas diferengas em determinados pontos:

f(s) = ih(s)f(s“)) (3.43)
f(stk) = X1, (sk) (s (3.44)

Os valores destas diferencas devem ser calculados nos pontos nodais para
determinacdo das matrizes de discretizacdo A e B, assim como descrito por
MICHELSEN & VILLADSEN (1978). As Equagdes (3.45) a (3.52) definem a forma

das matrizes de discretizacdo A e B:

A= 1,6" +1) (3.45)
A= 1,6"+1) (3.46)
B =1,"+2) (3.47)
B, =1,"-2) (3.48)
f(sV +1) = le A’ f(sD) (3.49)
f(sV-1) = le A f(sD) (3.50)
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f(s"+2) = 3B f(s) (3.51)
j=1

f(s”-2) = ¥ B () (3.52)
j=1

3.4. Método dos residuos ponderados

CRANDALL (1956) agrupou todos os métodos que utilizam solucGes
aproximadas de equac@es diferenciais (FINLAYSON e SCRIVEN, 1966) sobre o nome
de método dos residuos ponderados, também denominado de principio da distribuicéo
de erro por AMES e COLLATZ.

A técnica dos residuos ponderados € fundamentada na aproximacdo da variavel
dependente da equacdo por expansGes em séries de funcdes conhecidas, onde seus
coeficientes sdo determinados anulando a média ponderada do residuo, obtido atraves
da substituicdo da varidvel dependente pela funcéo tentativa no dominio do problema.

Existe um conjunto de métodos baseados nos fundamentos da metodologia dos
residuos ponderados. Cada um dos métodos pertencentes a este grupo é diferenciado
pela forma como a ponderacdo € realizada para o cobmputo da média ponderada do

residuo.

Seja f(x) a solucdo de uma equacdo diferencial e f(s) a solucdo de uma equacéo

de diferencas:

alx, f(x), f'(x), ..] =0 (3.53)
ou
als, f(s), f'(sxl), ..] =0 (3.54)

VILLADSEN e STEWART (1967) sugeriram aproximar a variavel dependente
do problema, f(x), através da aproximacgdo por polindmio de Lagrange de grau n em X

(dominio continuo):
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f(x) =f (x) = _lej ) f(x;) (3.55)
=
Que estendida para o dominio discreto resulta em:

f(s) = f(s) = ilj(s)f(s(”) (3.56)

A substituicdo da aproximacdo polinomial na equacdo diferencial ou de

diferenca resulta na expresséo do residuo:

alx, f.(c, x), f,'(c, ), ..] = R(c,x) (3.57)
ou
als, f,(c, s), f,'(c, s+1), ..]1 = R(c,s) (3.58)

O método dos minimos residuos ponderados consiste em encontrar a

aproximagéo que minimizam as seguintes funcdes objetivos:

J;(©) = 2w, (x) R(c,x)dx (3.59)
3,(©) = Sw,(s) R(c,s)ds (3.60)

para j =1, 2, 3..n e c=[c ¢ ..cT
em relacdo aos coeficientes ¢ da aproximacéo

Os diferentes critérios utilizados para escolha da fungédo peso w(x) ou w(s) levam

aos seguintes métodos:

»  Método dos Subdominios

O método do subdominio foi desenvolvido por BIENZO e KOCH em 1923
(FINLAYSON e SCRIVEN, 1966). O critério do método consiste em dividir o dominio
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em subdominios, e anular o residuo médio em cada uma destas partes menores, que

compdem a regido do problema.

1 dentro da subregié&o j (3.61)
0 fora da subregido j |

w; (x) ou w;(s) = {

>  Meétodo de Galerkin

Os primeiros registros da aplicacdo da técnica dos residuos ponderados foram
feitos por Galerkin em 1915. Em seus estudos utilizou coeficientes constantes, este

trabalho originou o método conhecido nos dias de hoje por método de Galerkin

(FINLAYSON e SCRIVEN, 1966).

of, .
w; (x) ou w;(s) = % j=12 .,n+1 (3.62)

»  Método dos minimos quadrados

O método dos minimos quadrados foi desenvolvido em 1928 por PICONE
(FINLAYSON e SCRIVEN, 1966). Os pesos da ponderacdo sdo calculados pela
derivada da expressdo dos residuos em relacdo a cada um dos coeficientes da funcédo
tentativa, com isso o residuo médio quadratico ao longo do dominio do problema é

minimizado.
OR(c, X)
w;(x) = -— j=12 ..,n+1 (3.63)
oc;
oR(c,s)
w;(s) = 8c~ , j=142 .,n+1 (3.64)

]

>  Método dos momentos

O método dos momentos foi desenvolvido em 1947 por YAMADA
(FINLAYSON e SCRIVEN, 1966). As funcdes peso utilizadas na ponderacdo sao
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expressas por X' ou s', continuo ou discreto, respectivamente. Este tipo de ponderacdo

consiste em anular os sucessivos momentos do residuo no dominio de interesse.

w(x) = x ", j=12 ..,n+1 (3.65)

w(s) =s't, =12 .,n+1 (3.66)

>  Método da colocacdo

O meétodo da colocacdo foi desenvolvido em 1937 por FRAZER, JONES e
SKAN (FINLAYSON e SCRIVEN, 1966). Este método utiliza a funcéo de Dirac como
ponderagdo. O que faz com que o residuo seja nulo em diferentes e arbitrarios pontos do

dominio.
w;(x) = 8(x - X;), j=12 .,n+1 (3.67)
w;(s) = 8(s - s), j=12 ..,n+1 (3.68)

»  Meétodo da colocacdo ortogonal

O método da colocacdo ortogonal foi desenvolvido por VILLADSEN e
STEWART (1967). Este método reune a elevada precisdo dos métodos dos momentos e
de Galerkin com a simplicidade de aplicacdo do método da colocacdo. Este método é
uma continuidade do método da colocacdo tradicional com a diferenca apenas no
critério de selecdo dos pontos de colocacdo, que ndo é mais de forma aleatdria e sim

através das raizes de um polinémio ortogonal.
Este método é diferente dos demais métodos da classe dos residuos ponderados.

Pois, o residuo ndo é diretamente ortogonalizado e sim aproximado por um polinémio

ortogonal de grau n+1 e peso S(x) ou 3(s) que é anulado nos pontos de colocacao.

RO) = B) Pyr (%) (3.69)
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SR(S) = B(S) Pnr (S) (3-70)

3.5. Métodos de quadratura

A quadratura de Gauss € utilizada para obtencdo de uma aproximacdo da integral
definida de y(x), por um numero finito e arbitrario de avaliages de f(x), ao longo do

dominio normalizado do problema.

y(X)dx = 3 wy(x) +E (3.71)

1=ni

O —

Os métodos de quadratura também podem ser aplicados no dominio discreto para
obtencdo de uma aproximacgdo do somatério de y(s) através da determinacdo de uma

quantidade finita e arbitraria de f(s) no dominio do problema.

= Sy =S wyP?)+E N>nf e ni>0 (3.72)
i-0 j=ni

j=ni

Onde:

E — Erro do procedimento de aproximagdo numérica no dominio continuo ou
discreto.

X; — Pontos de quadratura no dominio continuo.

sU) _ pontos de quadratura no dominio discreto.

W; ou w; - Pesos da quadratura (dominio continuo ou discreto).

Os métodos de quadraturas sdo divididos em trés classes distintas: metodos de
quadraturas com apenas pontos internos (quadratura de Gauss-Jacobi), métodos de
quadratura com pontos internos e adicdo de uma das extremidades (quadratura de
Gauss-Radau com inclusdo da extremidade inferior ou superior) e métodos de

quadraturas com adicdo de ambas as extremidades (quadratura de Gauss-Lobatto)
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(RICE e DO, 1995). Todas estas classes de métodos podem ser usadas em ambos 0s

dominios, discreto e continuo.

>  Quadratura de Gauss-Jacobi

A quadratura de Gauss-Jacobi é descrita pela expressao a seguir:

= [y0odk=Zwy(x) (373)
N . nf .

= £y = T wy?) (374)
i=0 j=ni

Este tipo de quadratura necessita de N pontos internos de quadraturas e N pesos
de quadraturas totalizando 2N parametros a determinar. Com os parametros calculados
pode-se ajustar um polinémio de grau 2N-1, ou seja, é possivel calcular integrais ou

somatarios exatos de funcGes polinomiais de grau até 2N-1.

>  Quadratura de Gauss-Radau

A quadratura de Gauss-Radau utiliza a inclusdo de um ponto extremo. A

expressao da quadratura com inclusao do ponto extremo inferior x = 0 é:

= [y00dx = wy(©) + Zwy(x) (3.75)
N . nf .

| = ) 2wy + X wy(s?) (3.76)
i=0 j=ni

A expressdo com inclusdo do ponto extremo superior x =1 é:

| = [y09dx = Twy(x) + W,y (3.77)

o—r
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= 2y(6°)= Ewys)+w,,y(N) (378)

j=ni

Este tipo de quadratura necessita de N pontos internos de quadratura, uma vez
que o0 ponto na extremidade ja é especificado, e N+1 pesos de quadratura totalizando
2N+1 parametros necessarios. Com a obtencéo destes parametros é possivel ajustar um
polindmio de grau 2N, ou seja, é possivel calcular integrais ou somatorios exatos de
fungdes polinomiais de grau até 2N.

»  Quadratura de Gauss-Lobatto

A quadratura de Gauss-Lobatto inclui dois pontos adicionais que representam as

extremidades do dominio, x = 0 e x = 1, sendo representada pela expressao a seguir:

= Y00 ~wy(0) + Zwy(x) + W,y (379
N . nf .
= 2" = wy(0) + 3 wy(s?) -y y(N) (380)

Este tipo de quadratura necessita de N pontos internos de quadraturas uma vez
que 0s pontos que representam as extremidades sdo especificados, e N+2 pesos de
quadraturas totalizando 2N+2 parametros a determinar. ApOs a determinacdo destes
parametros € possivel ajustar um polindmio de grau 2N+1, ou seja, é possivel calcular

integrais ou somatorios exatos de fungdes polinomiais de grau até 2N+1.

VILLADSEN e STEWART (1967, 1978), em seu artigo de colocacéo,
demonstraram que as raizes de um polindmio ortogonal sdo o melhor critério para
escolha dos pontos da quadratura. Em seu livro os autores descrevem o critério de

deciséo para obtenc¢éo dos pontos e calculo dos pesos da quadratura.
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3.6. Coluna de Destilacao

pre— Condensador

Refluxo Destilado
P ‘4
Alimentacao L
3 1
Vv
L —
Residuo
Revaporizador
L

Figura 3.1 - Coluna de destilacéo fracionada industrial (WIKIPEDIA, 2010).

A configuragdo convencional de uma torre de destilacdo consiste em uma unica
alimentacdo de carga e duas retiradas, no topo (destilado) e no fundo (produto de
fundo). O prato de alimentacdo separa a coluna em duas secdes: secdo de retificacdo
(enriquecimento) que envolve o destilado e se¢cdo de esgotamento, englobando o
produto de fundo.

Colunas de maior complexidade tém caracteristicas peculiares que as diferem da
configuracdo anterior. Estas colunas apresentam mais de uma alimentacdo e/ou mais
retiradas laterais. Neste tipo de configuracdo a adicdo de uma alimentacdo induz a

formacéo de uma secdo intermediaria as secdes de absor¢do e esgotamento.

> Descricdo do processo de separacao por estagios (coluna de
destilacdo convencional)

A carga ao ser introduzida na coluna pode ter um dos trés comportamentos

distintos que dependem do seu estado térmico:
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1. Carga liquida (Temperatura < Temperatura de bolha) — A carga desce para o

prato inferior adjacente pertencente a secdo de esgotamento, se misturando

com o liquido (refluxo interno) que desce da secdo de absorc¢éo.

2. Carga vapor (Temperatura > Temperatura de bolha) — A carga sobe para o

prato superior adjacente pertencente a se¢do de absor¢do, se misturando com

o liquido (refluxo interno) que desce pela torre.

3. Carga parcialmente vaporizada (liquido + vapor) — A parte liquida desce para

0 prato superior da secdo de esgotamento se associando ao refluxo interno
que desce da secdo de absorcdo. A parte vapor sobe, borbulhando através do

liquido que escoa do prato inferior da secéo de absorcéo.

O vapor que sai de um prato da torre encontra-se no ponto de saturacdo em uma
determinada temperatura e composicdo. Este vapor entra em contato com o liquido
proveniente do prato imediatamente superior, que estd com composicdo mais rica no
teor de leves (componentes mais volateis) e menor temperatura. Este vapor sofre
condensacdo preferencial dos seus componentes menos volateis. A entalpia de
condensacdo dos componentes mais pesados da fase vapor ocasiona uma transferéncia
de calor para a fase liquida em contato, ocasionando, com isso, a vaporizacdo dos seus

componentes mais leves (mais volateis).

Portanto, a transferéncia de calor que ocorre da fase vapor para a fase liquida em
contato ocasiona uma transferéncia de massa entre elas, onde o vapor cede seus
componentes mais pesados para o liquido, enquanto que este transfere seus
componentes mais leves para o vapor. Conclui-se, com isso, que as transferéncias de
massa e calor existentes entre as fases em contato geram um vapor saindo do prato com
menor temperatura € mais rico em componentes mais volateis que o vapor que chega
nele, paralelamente a este efeito o liquido que abandona o prato estd mais rico em
componentes menos volateis e com maior temperatura que o liquido que chegou do

prato imediatamente acima.
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O vapor a medida que sobe na torre vai sofrendo sucessivas transferéncias de
massa e calor ao passar pelos estagios da coluna, com isso ele vai tornando-se cada vez
mais frio e mais concentrado no teor de componentes mais volateis. Paralelamente ao
vapor, o liquido que desce pela torre também vai sofrendo trocas de calor e massa que o
tornam cada vez mais quente e com maior concentracdo nos componentes menos
volateis. Resumidamente, o topo da torre € o lugar de menor temperatura, menor
pressdo e com maior teor de leves (componentes mais volateis). O outro extremo da

coluna tem a maior temperatura, maior pressao e maior concentracao de pesados.

O perfil de temperatura entre o topo e o fundo da coluna é determinado pela
vazéo de refluxo no topo da torre. A razdo de refluxo externa determina a vazéo de
retorno para a coluna, e por consequéncia delimita a razdo de refluxo interna, que é
responsavel pela variacdo de composicdo e temperatura ao longo dos pratos. Um
aumento na razdo de refluxo externa produz um acréscimo na vazdo de retorno que é
repassado para a vazao interna de liquido. Este aumento na vazdo de liquido que desce
pela torre faz com que haja uma maior remocdo dos compostos menos volateis presente
no vapor. Isso ocasionara uma melhora na eficiéncia de fracionamento. Este efeito tem

maior influencia na se¢éo de absorcéo.
Na secdo de esgotamento, 0 objetivo € retirar os compostos mais leves da fase

liquida. Esta remocdo € determinada pela vazdo de vapor da secdo. Esta vazdo é

definida pela quantidade de calor fornecida para torre através do refervedor.
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Capitulo 4
Metodologia da técnica

4.1. Introducao

Neste capitulo serd apresentada a modelagem para sistemas de separacdo por
estagios. Inicialmente sera desenvolvido o0 modelo completo. Em seguida, sera feito o
desenvolvimento da técnica de reducdo de ordem baseada na colocacao ortogonal com
inclusdo dos extremos, e a proposicdo de uma modificacdo nesta técnica para tratar de
descontinuidades entre se¢des do sistema de separacdo, incluindo a normalizacdo na
variavel independente. Finalmente, sera descrita a metodologia proposta de reducdo de
ordem de modelo baseada em residuos ponderados pelos momentos no dominio

discreto.

Sem prejudicar o objetivo deste trabalho, que ¢é avaliar os resultados da técnica
proposta e compara-lo com os resultados obtidos por uma metodologia tradicional
consolidada pela literatura, algumas premissas simplificadoras foram adotadas para o
desenvolvimento dos modelos de separacdo por estdgios, mantendo algumas

caracteristicas ndo lineares.

As simplificac@es feitas durante a modelagem foram:

e Mistura perfeita em ambas as fases;

e Nd&o existéncia de zonas de dispersdo, zonas mortas ou caminhos
preferénciais;

e Retencdo de liquido constante e igual em todos os pratos, podendo ser
diferente no condensador e no refervedor.

e Retencdo de vapor desprezivel.

e Estagios adiabaticos (Qi=0, 1 <i<NF, NF <i<N),

e Balanco de energia quase-estacionario;

e Equilibrio termodindmico entre as correntes que saem de cada prato;
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e Formacéo de solugdes ideais nas fases;
e Coluna composta de:
o N-2 pratos internos (incluindo o de alimentacéo)

o Condensador e refervedor em equilibrio termodinamico;

A partir destas premissas, a coluna de destilacdo e o estagio de separacdo i
representados nas Figuras 4.1 e 4.2, respectivamente, serdo modelados pelas

metodologias apresentadas a seguir.

Condensador

i

-
—— —»— ——>
— e e e

Ly Refervedor

Figura 4.1 - Esquema de uma coluna de destilacéo.

\;i Vi Li-l il
T Py Hy Tia Pig hia
- i - ésimo estagio
Q:
Vis Vi+l TPl
Tie1 P Hing Li x

Figura 4.2 - Representacdo de um estagio de equilibrio
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4.2. Formulacdo matematica para o0 modelo completo
da coluna

A modelagem matematica é composta pelas equacdes de balanco de massa,
balanco de energia e equilibrio de fases em cada estagio de equilibrio, no condensador e
no refervedor. Equacgbes algébricas adicionais, representando o somatorio das
composicdes molares em cada estagio e o calculo de propriedades termodinamicas,

também fazem parte do modelo.

1) Balanco de massa

Condensador:
D=V, +U, (4.1)
L
R=—1 4.2
- (42)
V,-L,-V,-U, =0 (4.3)
dx
mld—tlzvzyz-(L1+Ul)x1 -V.y, (4.4)

A representacdo de um prato interno por um estagio genérico i, mostrado na
Figura 4.2, pode ser descrita por um sistema de equacOes linearmente independentes. A

modelagem matematica deste estagio i € demonstrada por:

L, ,+V.,-L-V,=0 (4.5)
dx.
mid—t': LioXig #ViaYia — L% =Viy; (4.6)
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Prato de alimentacio:

Lyes tViea +F—Lye =V =0
dXNF
M- ot =L Xnes PV Y e T FZe = LaeXae —
Refervedor:
L,,—-Ly—-V,=0
N d;(—t” =L Xy~ LyXy =Yy

2) Balanco de energia

Condensador:

V,H,—(L,+U,)h, -V, H,-Q, =0

Prato interno representando um estagio de equilibrio:

L by +ViHp, —Lh —VH, =0

i-1" i1

Prato de alimentacéo:

LNF—thF—l +VNF+1H NF T FhF B LNFhNF _VNF H NF =0

Refervedor:

Ly h,—Lhy -V H,-Q, =0

N-1""N-1
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3) Relagdes de Equilibrio:

Yi= EiKiXi (4.15)

4) RelagGes hidrodinamicas:

EM=1 (4.16)
M, =0 (4.17)
m, =ctel (4.18)
m. =cte2 (4.19)
m, =cte3 (4.20)
P. =cte (4.21)

1) Propriedades Termodinamicas:

Para o célculo das entalpias da fase liquida e da fase vapor para cada
componente k no estagio i foram usadas as equacdes abaixo:

i k . P
HE=HE) 4 {T. [@J +V;(L) ]dv,k (4.22)
ot | . oV,
i /VAN, i /TN,
he=h )" +1"[T, Pl v R av ¢ (4.23)
P ot |, T lav
i VKN, i /TN,
NC
H, =2 yikH ik (4.24)
k=1
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NC KL k
h, :lngi h, (4.25)

6) Modelo completo no estado estacionario

Processos de separagdo por estagios no estado estacionario sdo modelados por
um sistema de equacgdes ndo lineares. Um dos métodos mais tradicionais, presente na
literatura, para obtencdo da solucdo destes sistemas € o método BP (Bubble-Point)
desenvolvido por WANG e HENKE (1966).

O método BP tem esta denominacao porque em cada iteracdo, a temperatura do
estagio € determinada através da equacdo do ponto de bolha do sistema. Segundo
WANG e HENKE (1966), o critério de convergéncia somente nas temperaturas é
adequado para o método. O uso do método é sugerido para sistemas de componentes
com volatilidades proximas, porque nesta situacdo a temperatura ndo € muito sensivel a

composicao.

O balango de massa do modelo completo da coluna de destilacdo no estado
estacionario pode ser escrito na forma tridiagonal por:

L=V _ +¥(F -U -W)-D 22 (4.26)
k=2
Ax. , +Bx +Cx. =D, (4.27)
Onde
A=V +¥Y(F,-U-W)-D , 2<i<N
k=2

Bi =_[Vi+1+ ZI: (Fk _Uk _Wk)_D+Ui+(Vi +VVi)Ki:I , 1<isN
k=2

C, =V K., , 1<i<N (4.28)
D, =—Fz, , 1<i<N (4.29)
X, =V, =U, =W, =0 (4.30)
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As composic¢des podem ser obtidas pelo algoritmo de Thomas:

Xy =0y (4.31)

Xig =i = PigX (4.32)

Onde

p= (4.33)
Bi - Ai Pis

g =2 A0 (4.34)
Bi - Ai Pis

Os valores de V; sdo encontrados pelas equacGes do balanco de energia.

4.3. Formulacdo matematica para o0 modelo de

colocacdo ortogonal modificada com inclusdao dos

extremos

Aplica-se a técnica de colocacdo ortogonal por secdo, sem extrapolacdo. Esta
técnica de reducdo de ordem foi sugerida por PINTO e BISCAIA (1988) que aplicaram
em um modelo bastante simplificado de uma coluna com uma Unica alimentacdo, sem

retiradas laterais e sem considerar o balango de energia.

O modelo consiste em aproximar ambas as secOes de retificagdo e de
esgotamento por polindbmios distintos assumindo o0 mesmo valor no prato de
alimentacdo. A secéo de retificacdo é representada por um polinémio nodal cujas raizes
sdo 0s NR pontos de colocacéao internos, mais o condensador e o prato de alimentacéo.
Similarmente a secdo de retificagdo, um polindbmio nodal é sugerido para a secdo de
esgotamento cujas raizes sdo os NE pontos de colocacdo internos, mais o prato de

alimentacéo e o refervedor.
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Os residuos de colocacdo anulam-se em todos os pontos, exceto no prato de
alimentacdo. Neste ponto, determina-se o balango de massa de cada componente
utilizando-se os polindmios interpoladores de cada se¢do. Com isso, 0s polinémios
interpoladores assumem 0s mesmos valores no ponto de descontinuidade. As funcbes

peso, geralmente utilizadas, para os polinémios séo:

Secdo de Retificacédo

w(s) =(s-1)”(NF -s)“* (aep>-1) (4.35)

Secdo de Esgotamento

w(s) = (s-NF)#?(N -s)“ (aep>-1) (4.36)

1) Balanco de massa

Os perfis de composicdo molar das fases liquida e vapor sdo aproximados por

funcBes polinomiais como segue:

: : n+l . n+1
)’i(s (|+1),t) ~ x (™D (S (I+l),t) =3 Ai+jX(n+1) (S (J)1t) =y Ai+jxj(t) (437)
=0 =0
: . n+1 . n+l
(s ("1),t) ~ x (D) (S(I—l)’t) =y Ai—jx(n+1) (s (J)1t) = Ai‘jxj(t) (4.38)
=0 j=0
: . n+1 . n+l
y(S ('+1),t) ~ y(n+1) (S (I+l),t) =3 Ai+jij(n+1) (S(J),t) =y Ai+jijj(t) (439)
j=0 j=0

Onde por simplicidade de notag&o usou-se x ™V (s t) = X, ()

Condensador:
dx NR-+2
mld—tl=(L1+U1+V1k1)xl(t)+v2 zl Alfjijj(t) (4.40)
J:
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Prato interno representando um estagio de equilibrio i:

m, O('jit S LY ALK O (L V)X OV, S AKX () (4.41)
j=a j=a '
Paral< i < NR+2: a=1 b=NR+2 e

A’ A sdo originarios do polindmio da se¢do de retificacao

ParaNR+2 < i < NT: a=NR+2, b=NT=NR+NE+3 e

Ai*j, A sdo originarios do polinémio da secdo de esgotamento

Prato de alimentacdo:

dX e, NR+2
M g2 (;l; 2= L\ria 12:1 ANR+2,ij(t)_(LNR+2 +VNR+2kNR+2)XNR+2 (t)+

(4.42)
NT .
VNR+3- 2, ANR+2.ikJ'XJ(t)+ Frri2Z R
j=NR+2
Refervedor:
dXNT NT ~
Myr m = LNTflj_NZR ZANT,ij(t)_(LNT +V K )X (O (4.43)

2) Balanco de energia:

Similarmente ao balango de massa, as estimativas dos termos de diferenca (Xi.1,

Yi+1, Ni-1 Hi+1) , por interpolagdo lagrangeana.

Sendo:

Hi =H({y, TP (4.44)
e

h,=h(x, ;T ,P) (4.45)

39



Existe a necessidade de se determinarem todas estas variaveis, apesar da pressao
ser considerada constante ao longo da coluna. No caso de relagdes hidrodinamicas mais

rigorosas faz-se necessaria uma aproximacao polinomial de P;

A Equacéo (4.39) pode ser calculada de outra forma como segue:
9“0 =k, 3 A, (4.46)
=0

A composicéo na fase vapor é calculada por equilibrio termodindmico. Segundo
SECCHI (1988) a desvantagem desta estratégia, € que, pequenos erros na estimativa da
composi¢do do prato posterior ao ponto de colocacdo sdo propagados no calculo da
constante de equilibrio e, por consequéncia, na composic¢do de vapor que chega a ele,
ocasionando maiores acumulos de erro. A aplicacdo direta da aproximacdo polinomial

na composicdo da fase vapor Equacao. (4.39) leva a resultados bem mais precisos.

Estudos comprovam que o calculo de T(s"+1) e T(s"-1) através da aproximacao
polinomial, Equacdes (4.47) e (4.48), ndo produz alteracdes significativas nos perfis de
composicdo e temperatura em comparacao aos valores obtidos através das relacfes de
equilibrio termodinamico, e apresenta um menor esforco computacional (SECCHI,
1988).

T, (0= gA;jT ® (4.47)
e
T ()= :i:Ai'jT © (4.48)

Os valores de V; sdo obtidos pelos balangos de energia e L sdo determinados

pelo balango de massa global aplicado de uma das extremidades da coluna até o estagio
0}
sV,
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3) Modelo de colocacdo ortogonal modificada no estado
estacionario

NR+2
IV, + (K, =DV Jx, =V, 2 ALK X () =0 (4.49)

1,

i+17 %,

[Vi+1_D+Viki]Xi_NEZ[(Vi_D)Aiij_V' A'+'kJ]XJ:0 » 1<i<NR+2
j=1 '

(4.50)
NR+2
(VNR+2 - D) Z_:l ANR+2,ij - (VNR+3 -D+F +VNR+2kNR+2)XNR+2 +VNR+3
- - (4.51)
j:%ﬁ A§R+2,jijj +F Rl nrie = 0
AV, ~D+VK X+ > [V, ~D+F)A+V, Ak Ix, =0
j=NR+2 ‘ ‘
NR+2< i <NT (4.52)
NT
—[\/NT—D+F] > A,;Tijj—(F—D—i—VNTkNT)XNT =0 (4.53)

j=NR+2

4.4. Formulacdo matematica da técnica proposta de

reducdo de ordem de modelo baseada nos residuos

ponderados

Com o objetivo de introduzir as modificacdes propostas na técnica de colocagao
ortogonal tradicional e na técnica proposta de reducdo de ordem de modelo baseada nos
residuos ponderados pelos momentos, adotou-se uma representacdo genérica de uma
secdo de um sistema de estagio de separacdo descrito pelas seguintes equacdes

diferenciais de diferengas:
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%: f[X. O]+ 9[X, O] +h[X,  ®)] ,i=123.N (4.54)

Com as condicdes de contorno:
X,@=p) e Xx.,)=a) (4.55)
Aplicando a aproximagdo polinomial de grau n+1 na variavel de estado x(t),

usando o seguinte reescalonamento para a varidvel independente representativa dos

estagios do sistema:

i—1
S, =—— 4.56
N (4.56)

E considerando os pontos internos 0<s® <s® <....<s™ <1 e o0s pontos
extremos s(O) :_l%l e s(n+1) :1+il como pontos de interpolacdo, o polindbmio

pode ser escrito como:

O ER SRR CO B WO CER B WROIH( (4.57)

Os / j (s) sdo os polindmios interpoladores de Lagrange e utilizou-se a seguinte

notacao xj(t) = i(s(j),t) para simplificacéo.

Para cada ponto de interpolacdo, i = 0, 1, 2,..., n+1, as seguintes funcfes

residuos sdo definidas:

. dx. (t) . .
(n+D,.(1) B (n+1),. (1) _ B (n+1),.()
O f[x (s 1,t)} g[xi(t)} h[x s +1,t)}

(4.58)
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As diferencas de primeira ordem positiva e negativa sao calculadas como:

f[x(n+1)(s(i)—1,t)} E 0 (sW_ 1)f[x (t)} b i_’jf[xj(t)}

(4.59)

. 1 1
h[X(n—i_l)(S(l)—}-l,t):l n+ (S(I)+1)h|:x (t)i| 5 A.+. h‘:X.(t)}
i=0 j=0 ] J

(4.60)
No método de colocacdo ortogonal discreta tradicional, xi(t) sdo encontrados

quando os residuos nos pontos internos, i = 1, 2,..., n, sdo anulados (pontos de

colocacdo):

: dx.(t) n+1 n+1
(D) () o O Nl . nsl
2 (W p-0-—L jEOAi’jf[xj(t)} g[xi(t)J jEOAi'jh{xj(t)}

(4.61)

E as condicBes de contorno Xo(t) = p(t) e Xn+1(t) = q(t) completam o sistema de n
+ 2 equagbes. A fim de contornar as descontinuidades que possam ocorrer nos
contornos, uma aproximagdo similar & de SEFERLIS e HRYMAK (1994) pode ser
aplicada no método tradicional através da adicdo de dois pontos extras de colocagédo
representando o0s extremos da sec¢do de estagios do sistema de separacdo, e para estes

pontos os residuos sao definidos como:

dx (t)

ROV (5O 1) =0 = —f[x,®]-9[x,®)]- ZA [xj(t)] (4.62)

m‘”*l)(s(””’,t):0=¥ 9 x,..0]- %Anm £, )-h[x,..0]

(4.63)

Onde as condicbes de contorno sdo x.1(t) = p(t) e Xn+2(t) = q(t). Entretanto, essa

modificagdo na aproximacao tem a desvantagem de aumentar o tamanho do sistema, ou
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reduzir o grau do polindmio ortogonal por 2 se for mantido o tamanho do sistema do

método tradicional.

No método proposto, xi(t) sdo encontrados pela anulacdo da soma dos residuos

ponderados pelos momentos para 0s n primeiros momentos:

7\_
Il

N i1 k-1 i1
mgwl)(t):z(_J j RO (J—,tjzo 12,..,n (4.64)
A N

A soma dos residuos ponderados é aproximada pelo uso da forma discreta da

quadratura de Gauss-Lobatto:

ERSM) (t) = ni%‘a)i (S(i))k—l R (0D (S(i),t) — nz% M g 9 ("+D) (S(i),t) =0 (4,65)
i=0

i=0

N . ;
Onde M, ;= (s(") e o;j Sao 0s pesos da quadratura. Essa quadratura é exata

para uma funcéo polinomial de grau até 2 n + 1, o qual ocorre sempre para o caso linear,

porque R (s,t) é um polinémio de grau n + 1.

Como as n equacdes em (4.65) sdo lineares, elas podem ser reescritas com a

seguinte forma abaixo:

ROD(sO 1) +V,, RO (sO,t)+V, ROD(s,t)=0 , i =1,.....n
(4.66)
Onde V,=M™b, e V,=M™b, com biyp = Mig, bis = Mi; e M é a matriz

quadrada pela remog&o da primeira e Gltima coluna de M.

Substituindo a Equacéo (4.58) na Equacéo (4.66), a seguinte expressdo pode ser

encontrada;
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70 ziBijj f[xj(t)J+G[Xi(t)]+r_lz+lB:j h[xj(t)] pI=L...n (4.67)

dt
Onde
X, (0) = X, () +V, , X, 0 1V, , X, () (4.68)
By = A Vi Ay +Vi, Ar (4.69)
By = A Vo AL +V, AL (4.70)
G[x,)]=9[x;®) | +V,, 9] X, ) ]+V,, 9[ x,,,®) ] (4.71)

O desenvolvimento para obtencdo da Equacdo (4.67) a partir das Equacdes

(4.58) e (4.66) encontra-se no apéndice 3.

As condigdes no contorno Xo(t) = p(t) e xn+1(t) = q(t) completam o sistema de n
+ 2 equagdes. Observe que a colocacdo ortogonal tradicional é reproduzida pela adogao
de Vig=0 e Vi1 = 0. Para ambos os casos, s?, s, ..., s™ sdo as raizes do polinémio de

Hahn de grau n.

Usando a proposta de reescalonamento da variavel independente discreta, as
raizes do polinémio de Hahn sdo obtidas com alta exatiddo para qualquer grau, visto
que um grande acumulo de erros de arredondamento era observado, mesmo para 0 caso

de polindbmios de baixa ordem, na variavel original.

E preciso enfatizar que os balancos globais sdo obedecidos no método proposto,
que sdo dados pelo momento de ordem zero. Além disso, no método de colocagédo
ortogonal tradicional os pontos onde os residuos sdo cancelados sio fixos (s?, s@....,
s™), e no método proposto os pontos de colocacdo obtidos séo variaveis, caracterizando

uma natureza adaptativa desejavel para este tipo de aproximacao.
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4.4.1. Exemplo Motivador

Neste tdpico serd apresentada a modelagem de uma coluna absorvedora.
Algumas hipoteses simplificadoras foram consideradas de forma a simplificar a
modelagem da coluna, mas sem prejudicar as caracteristicas do modelo completo. As

consideracdes feitas para a modelagem foram:

» Volatilidade constante ao longo da coluna (caso linear);

A\

Volatilidade relativa constante ao longo da coluna (caso nao-linear);

A\

VazBes molares de liquido e gas constantes ao longo de toda a secdo de
transferéncia de massa da torre absorvedora;

Mistura perfeita em ambas as fases;

Retencao de vapor desprezivel em cada estagio;

Retencao de liquido constante e igual em todos os estagios;

YV V V VY

Equilibrio termodinamico entre as correntes que saem de cada estagio;

A modelagem descrita a seguir demonstra a aplicacdo da técnica proposta para
resolucéo do sistema de equacdes diferenciais de diferencas representados pela Equacao
(4.72):

MLk O-[LR O+ 5,014V 5,0 =12 N @72)

Dividindo a expressao acima por V resulta:

dx. :
Xcllt(t) =%, O-[BRO+Y,®)]+9,,0®) i=12 .., N
(4.73)
Onde:
ﬂ=($] e rzt-(%j (4.74)
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Sendo o equilibrio termodinamico dado por:

>  Modelo linear

J,0) = Vo [X O] =aX @) , i =0,2 -, N+1 (4.75)

»  Modelo ndo-linear:

Vi(t)=yeq[ki(t)]=1+(jfg)x(t) i 20,2 e N4 (4.76)

CondicGes de contorno:

)20 (t) =X feed (t) e 9N+1 (t) = y feed (t) (477)

Onde o é a volatilidade relativa e B a razdo dos fluxos molares liquido/gés,
sendo parametros do modelo. Reescrevendo a Eq.(4.73) na forma da Eq. (4.54) obtemos
os termos % ()] =X (1), 9% O] =—PX () = Y, [X O], € h[X,1 (0] = Yo [%.. (O]
Portanto, o modelo de reducdo de ordem baseado no método proposto, dado pela
Equacdo (4.67), pode ser escrito na forma:

&, (t)—B”iB., K O-BXOYO] 2By, =L @79
Onde

Xi (t) =X (t) +Vi,0 Xo (t) +V i1 n+1(t)
Y() = Yi(®) +Vio Yo () +Vis Via ()
yi(t) = yeq[xi O]=oa% ()

E o modelo de reducdo de ordem baseado no método da colocagdo ortogonal

tradicional, dado pela Equacéo (4.61), pode ser escrito na forma:

dx(t)_g”jp, X,(t) gxi(t)+yi(t)]+i/s;j y,(t) . i=1, . (4.79)
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4.5. Formulacdo do problema de otimizacao

Um dos objetivos presentes na inddstria petrolifera é a maximizacdo da
producdo de um determinado produto com maior valor agregado em detrimento de

outros produtos de menor importancia, denominados de subprodutos.

Para alcancar este objetivo é necessario projetar os equipamentos da planta de
modo a operarem da forma mais eficiente possivel. Neste cenério enquadram-se as
torres de destilacdo, equipamento primordial no processo de refino do petréleo para
obtencdo de produtos de maior valor de mercado. Neste contexto € de suma importancia
durante o projeto da torre a determinagdo do prato 6timo de inser¢do de carga, assim
como, 0 ponto 6timo de operacdo da torre determinado pela razdo de refluxo e cargas

térmicas fornecidas no refervedor e condensador.

Neste topico sera descrito o problema de otimizacdo e a metodologia adotada
para solucdo do problema. A plataforma de simulagéo utilizada para o desenvolvimento
do problema foi o MATLAB.

A estrutura do problema de otimizacdo esta ilustrada na Figura 4.3. A camada
mais externa fornece uma varidvel continua (estagio de alimentacdo) para a camada
intermediéria, esta variavel € discretizada nesta camada e é repassada para o nucleo da
figura, que representa a simulacdo estatica do modelo de reducdo de ordem. A variavel
otimizada escolhida foi a composi¢cdo de um dos componentes de topo da coluna,
através da determinacdo do estagio 6timo de alimentacdo de carga, sujeito as restricdes
no nimero de estagios de cada se¢do, no numero total de estagios de equilibrio da torre

e na razdo de refluxo de topo.

_ topo s
bjetivo = D™ X, j = Produto
Sujeito as restricoes :
NT — NF > Np **¢
NF > Np &'
NT e Rr = Constante
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Discretizagio da

varidvel do

otimizador

Figura 4.3 - Estrutura do problema de otimizagédo

A funcdo objetivo formulada € univariavel com caracteristicas ndo-lineares
sujeita a restricdes. Os limites sdo impostos de forma que o nimero de estagios por
secdo seja sempre maior ou igual ao nimero de pontos de interpolacdo, o nimero total
de estagios da coluna seja fixo e a razdo de refluxo seja mantida constante. O método de
otimizacdo utilizado para solucdo do problema foi o algoritmo da secdo aurea com
interpolacdo parcial descrito em FORSYTHE et al. (1976) e BRENT et al. (1973).
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Capitulo 5
Resultados e Discusses

5.1. Introducio

Neste capitulo serdo apresentados e discutidos os resultados sobre a técnica
proposta de reducdo de ordem. O capitulo € organizado em estudos de casos de
processos de separacao por estagios no estado estacionario e dindmico e na aplicacdo da

técnica no projeto de colunas de destilacdo otimizadas.

Os casos simulados foram utilizados para validar a técnica proposta, mostrando
sua superioridade quando comparada com o modelo de reducdo de ordem baseado na
colocacdo ortogonal tradicional, sem a inclusdo dos extremos, (no exemplo das colunas
absorvedoras) ou na colocacdo ortogonal modificada, com a inclusédo dos extremos (no
caso das colunas de destilagdo). Em todas as técnicas de reducdo a varidvel
independente foi normalizada. Para realizar a implementacdo de todos os modelos e
técnicas de reducdo de ordem foi utilizado o simulador EMSO. Neste ambiente de
simulacdo os métodos de integracdo e de solucdo de equacGes algébricas nao-lineares
podem ser especificados, junto com seus parametros de sintonia (tolerancia relativa e
absoluta). Para as simulacfes realizadas foi escolhida a DASSLC como método de

integracdo com tolerancia relativa de 10 e absoluta de 10,

5.2. Estudo de caso

5.2.1. Absorvedora Linear

O modelo linear da absorvedora foi simulado para ilustrar a simplicidade da
aplicacdo do método e sua eficacia na reproducédo dos resultados obtidos na simulagéo
do modelo completo no estado estacionario. A descricdo do modelo da absorvedora

linear encontra-se no exemplo motivador do Capitulo 4.
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Nas Figuras 5.1 e 5.2 sdo apresentados os resultados em estado estacionario da
aplicacdo da técnica proposta e da colocagao ortogonal para as especificagdes da Tabela
5.1. A Figura 5.1 apresenta uma variacdo na ordem da aproximagdo de 1 e 3 pontos
internos e seus efeitos na determinacdo do perfil de composicdo, onde € possivel
identificar que uma reducdo de 84% na ordem do modelo reproduz com precisdo o
perfil dado pelo modelo completo. Nesta figura ndo foi apresentado o resultado obtido
pelo modelo de reducdo baseado na colocacdo ortogonal modificada, com incluséo dos
extremos, pois neste nivel de reducdo o perfil é similar ao obtido pela técnica baseada

nos momentos.

A Figura 5.2 ilustra uma comparacdo entre os perfis obtidos pela colocacéo
ortogonal tradicional, sem a inclusdo dos extremos, e a técnica de reducdo baseada nos
momentos, ambas com 3 pontos internos, onde verifica-se uma grande superioridade da

técnica proposta em reproduzir o perfil do modelo completo.

>  Estado estacionario

Tabela 5.1 - Pardmetros do modelo linear da absorvedora

Dados Operacionais

Pontos de colocagdo: | 3

NUmero de estagios: | 32

o 0,75
B 1,55
1 —
09 - =
. 08 - ="
.- e
Z 07 - i ,
2 06 —--— Conpleto
§« 0,5 - y s Nommento 3 pts
ES g': | 7 Momento 1 pts
S o2
0,1 A
0 T T T
1 11 21 31
Estagios

Figura 5.1 —Perfil de composicédo da fase liquida no estado estacionario da absorvedora
linear com 32 estagios
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0.9 g
0.8 - —
0.7 -
0.6
0.5 - P — - — Completo
0.4 -
0.3 - y
0.2 - Col. Ort. Tradicional 3 pts
0.1 -
0 . :

1 11 21 31
Estagios

A E Momento 3 pts

Composi¢aomolar

Figura 5.2 - Perfis de composicao da fase liquida no estado estacionario entre 0s

modelos de reducdo de ordem para a absorvedora linear de 32 estagios

5.2.2. Absorvedora ndo-linear

O modelo ndo-linear é descrito no exemplo motivador do Capitulo 4. Nas
Figuras 5.3 e 5.4 sdo apresentados os resultados da aplicacdo da técnica proposta e da
colocacdo ortogonal para as especificacbes presentes na Tabela 5.2. Similarmente ao
caso linear foram realizados estudos da influéncia da ordem da redugdo no perfil de
composicao obtido, usando 5 e 7 pontos internos, assim como uma comparagao entre a

colocacdo ortogonal tradicional e 0 método proposto, ambos com 7 pontos internos.

A Figura 5.3 mostra a boa reprodutibilidade do perfil apresentado pelo modelo
completo para uma reducdo de 72 %, enquanto que a Figura 5.4, assim como no caso
linear, ilustra a superioridade da técnica proposta sobre a colocacdo ortogonal

tradicional para uma mesma ordem de reducéo.

Tabela 5.2 - Parametros do modelo ndo-linear da absorvedora

Dados Operacionais

Pontos de colocagédo: | 5

Numero de estagios: | 32
a 0,75
1,55
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Figura 5.3 - Perfis de composicéao da fase liquida no estado estacionario da absorvedora
ndo-linear com 32 estagios
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Figura 5.4 - Perfis de composicdo da fase liquida no estado estacionario entre a
colocacéo ortogonal tradicional e 0 modelo proposto para a absorvedora ndo-linear

5.2.3. Sistema binario Propeno-Propano

Nesta secdo do capitulo serdo descritos os resultados obtidos pela simulagéo de
uma coluna de destilacdo de alta pureza, representando um processo de separacdo por

estagios de um sistema binario de componentes com volatilidades muito proximas.
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>  Estado estacionario

A Tabela 5.3 apresenta as especificacdes do estudo de caso do sistema
binario propeno-propano com uma Vvariacdo no tamanho do sistema de equagdes
diferenciais de diferencas (variagdo no numero de estagios). A coluna com 177
estagios é descrita por SERFERLIS & HRYMAK (1994).

SIMOES (2000) apresentou uma estratégia de reducéo de ordem de modelos
de separacdo por estagios baseada na colocacdo ortogonal, e aplicou esta
metodologia no sistema descrito por SERFERLIS & HRYMAK (1994). Este mesmo
sistema foi simulado no presente trabalho com o viés de comparar os resultados

obtidos pela nova técnica proposta com os resultados apresentados pela literatura.

Os resultados apresentados nas Figuras 5.5 e 5.6 para uma reducdo de 93%
mostram-se superiores aos apresentados por SIMOES (2000) para uma reducéo de
90%. Além disso, os graficos apresentados nestas figuras em conjunto com 0s
resultados presentes na Tabela 5.4 ilustram um comparativo, entre as técnicas de
reducdo de ordem baseada nos momentos e na colocacdo ortogonal modificada com
inclusdo dos extremos, que mostra uma grande superioridade do método baseado nos

momentos. Na Tabela 5.4, os erros foram calculados pela expressao abaixo.

Erro, =abs(X ®™ - X ™™") i=1,2,..,n estagios (5.1)

Tabela 5.3 - Especificacdo dos parametros do sistema de separacdo propeno-propano

Dados Operacionais
NUmero de estagios: 51 | 101 | 177
Componentes: Propeno e Propano
Vazdo de alimentagédo (kmol/h): 44,725
Temperatura da carga (K): 319,26
Composicéo de carga: (0,8973 0,1027)
Presséo na coluna (atm): 18,3627
Razdo de Refluxo: 19,7
Modelo termodinamico : Peng - Robinson
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Figura 5.5 - Perfil de composicdo molar da fase liquida no estado estacionario do
sistema de separacao propeno-propano com 177 estagios
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Figura 5.6 - Perfil de Temperatura no estado estacionario do sistema de separacao
propeno-propano com 177 estagios

Tabela 5.4 —Resultados para o caso descrito por SERFERLIS & HRYMAK (1994).

Erro Composicgéo de Propeno Temperatura
Absoluto |Momento Col. Ort. Mod. |Momento Col. Ort. Mod.
Soma 0,8014 1,1692 6,3570 10,0030

Méaximo 0,0248 0,0206 0,1990 0,1800
Topo 0,0005 0,0015 0,0040 0,0120
Carga 0,0044 0,0015 0,0370 0,0130
Fundo 0,0048 0,0137 0,0420 0,1210
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Os resultados para a coluna com 51 estagios apresentados na Figura 5.7 e 0s
erros absolutos determinados pela Equacdo (5.1), presentes na Tabela 5.5, ilustram a
superioridade da técnica proposta em reproduzir os perfis de composicdo e temperatura
no estado estacionario do modelo completo em comparacdo com o método de colocacao

ortogonal modificado para uma reducédo de 84 % no nimero de equacdes diferenciais de

diferencga.
Completo
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Col. Ort. Mod 2x 2
<
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o &
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1 11 21 31 41 51
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Figura 5.7 - Perfis de composicdo molar da fase liquida e temperatura no estado
estacionario do sistema de separacdo propeno-propano com 51 estagios

Tabela 5.5 -Desvio de composicdo e temperatura entre 0os modelos de redugéo 2 X 2

Erro Composicgéo de Propeno Temperatura
Absoluto| Momento  Col. Ort. Mod | Momento Col. Ort. Mod
Global 0,1068 7,3308 0,8730 60,1150
Maximo 0,0069 0,2220 0,0590 1,8450
Topo 0,0002 0,0340 0,0010 0,2650
Carga 0,0002 0,1533 0,0310 1,6640
Fundo 0,0015 0,1293 0,0130 1,1190

A Figura 5.8 ilustra a eficacia do método proposto em reproduzir o modelo
completo para uma reducdo de 80% no sistema de equacgdes, para esta reducdo de

ordem, ambas as estratégias de colocacdo ortogonal, com inclusdo dos extremos, e
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momentos obtiveram a mesma precisdo em determinar o perfil do modelo completo,
mas € preciso ressaltar que a colocacdo ortogonal utiliza dois pontos a mais por

estagios.

A Tabela 5.6 mostra o valor dos erros absolutos de composi¢cdo molar e
temperatura, calculados pela Equacéo (5.1), e como a variagdo no numero de pontos
internos influencia estes resultados. Pode-se observar com esta anélise que para altas
reducdes na ordem do modelo o método proposto apresenta larga vantagem sobre o
método baseado na colocacédo ortogonal modificada, ao passo que esta superioridade vai

naturalmente diminuindo com o aumento no nimero de pontos internos.
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Figura 5.8 - Perfis de composicdo da fase liquida e temperatura no estado estacionario
para 0s modelos proposto e completo

Tabela 5.6 - Soma dos erros do sistema binario para a temperatura e composi¢éo de
Propeno

Somadoerro | Composicdo molar de Propeno | Temperatura (K)
Pontos internos 3x3 8x8 3x3 8x8
Momento 2,4x 107 1,4x10° 0,196 | 10°

Col. Ort. Mod. 0,109339 5559x10* | 0,885 |5x10°
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Com o objetivo de simular um sistema com tamanho intermediario e analisar o
comportamento da reducdo pela aplicacdo da técnica baseada nos momentos e na
fundamentada na colocacdo ortogonal modificada, o exemplo estudado foi simulado

para uma coluna de pureza elevada com 101 estagios de separacéo.

Os resultados presentes na Figura 5.9 e Tabela 5.7 mostram a fragilidade da
técnica de reducdo de ordem fundamentada na colocagdo ortogonal para altas reducdes,
enguanto que a técnica proposta apresentou resultados muito mais proximos do modelo

completo, quando estipulada uma reducéo de 93% no sistema.
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Figura 5.9 - Perfis de composic¢do molar da fase liquida e temperatura para o estado
estacionario do sistema propeno-propano com 101 estagios

Tabela 5.7 - Desvio de composicéo e temperatura para uma reducéo 2 X 2

Erro Composicéo de Propeno Temperatura
absoluto| Momento Col. Ort. Mod | Momento Col. Ort. Mod
Global 3,8852 28,0084 32,1220 229,6430

Maximo 0,1156 0,4519 0,9630 3,7560
Topo 0,0007 0,0887 0,0050 0,6910
Carga 0,0338 0,4125 0,2670 3,3570
Fundo 0,0063 0,0232 0,0550 0,2040
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A Figura 5.10 mostra a qualidade do método proposto baseado nos momentos

em reproduzir o modelo completo para uma reducdo de 90% no sistema de equacdes.

A Tabela 5.8 apresenta os erros absolutos de composicdo molar e temperatura,

calculados pela Equacdo (5.1), para uma variacdo na reducdo da ordem do modelo

completo. Assim como, no sistema de menor dimens&o descrito anteriormente 0 método

proposto foi superior ao baseado na colocagédo ortogonal com extremos inclusos.
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Figura 5.10 - Perfis de composicéo da fase liquida e temperatura para os modelos de
reducdo de ordem proposto e completo

Tabela 5.8 - Soma dos erros absolutos para a temperatura e composi¢do de propeno para
uma variacdo na ordem da reducao

Somadoerro | Composi¢do molar de Propeno | Temperatura (K)

Pontos Internos. 2X2 10 x 10 2x2 | 10x10
Momento 3,885 2,67 x10™ 32,122 | 0,005
Col. Ort. Mod. 28,008 0,043 229,643 | 0,354

»  Estado dindmico

Simulagdes dindmicas foram realizadas para avaliar a capacidade dos modelos

de reducdo de ordem em reproduzir o comportamento dindmico do modelo completo do
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sistema de separacdo com 51 estagios de equilibrio. As condi¢des operacionais séo as

mesmas da Tabela 5.3.

As Figuras 5.11 e 5.13 apresentam o comportamento dindmico das variaveis de
topo composicdo e temperatura em termos de desvio (Equacao (5.2)) para um degrau de
11%, de 19.7 a 22, na razdo de refluxo. O comportamento do topo foi escolhido devido
a sua presenca na maioria das estratégias de controle. Os graficos presentes nestas
figuras ilustram bons resultados do modelo baseado nos momentos em reproduzir a
dindmica e o ganho do modelo completo para as varidveis de controle composicéo e
temperatura, quando aplicada uma reducéo de 84 % na ordem do modelo completo. Por
outro lado, o0 modelo de redugéo de ordem baseado na colocagdo ortogonal modificada
apresentou dindmica e ganhos muito diferentes do modelo completo, o que dificultaria o
Seu uso para estratégia de controle neste grau de reducao. Reducdes de ordem menores,
como por exemplo, 80%, ambos 0os modelos apresentaram bons resultados em descrever

a dindmica e 0 ganho destas varidveis de topo e poderiam ser utilizados para controle.

X =X (t)=X (5.2)
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0,002 - |

0

-0,002 -
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--------- Col. Ort. Mod 2x 2
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Vanavel-desvio de propeno no topo

0,01 - o,
Tempo (h)

-0,012

Figura 5.11 - Dindmica da variavel-desvio da composi¢ao molar de propeno da fase
liquida no topo da coluna de 51 estagios

As Figuras 5.12 e 5.14 descrevem o comportamento da dindmica das variaveis

de topo composicdo e temperatura em valores absolutos. Estes resultados nos permitem
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concluir que reducdes da ordem de 84% sdo aceitdveis para quantificar producgéo
quando utilizada a estratégia de redugdo de ordem baseada nos momentos, enquanto
que, o modelo de reducdo de ordem fundamentado na colocagdo ortogonal modificada
ndo apresentou resultados satisfatorios para este objetivo neste nivel de reducdo. Apenas

para reducGes menores, como de 80%, ambos os modelos de reducdo podem ser

aplicados.
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Figura 5.12 - Dindmica do valor absoluto da composi¢édo de propeno da fase liquida no
topo da coluna de 51 estagios
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Figura 5.14 - Dindmica de temperatura no topo da coluna com 51 estégios de equilibrio

Assim como o topo, o fundo de uma coluna de destilacdo € utilizado em
inimeras estratégias de controle. As Figuras 5.15 e 5.17 ilustram o comportamento da
composicdo e da temperatura em termos de variaveis de controle, e assim como o topo a
estratégia de reducdo baseada nos momentos apresentou dinamica e ganhos similares ao
apresentado pelo modelo completo, o que permite sua utilizacdo sem comprometer o
desempenho do controle no fundo da coluna, fato ndo verificado na estratégia
fundamentada na colocacgdo ortogonal modificada. Portanto, assim como no controle de
topo, apenas em reducdes menores, ambas as estratégias podem ser implementadas sem

comprometer o fundo.

Os gréficos presentes nas Figuras 5.16 e 5.18 ilustram as varidveis de fundo,
composicao e temperatura em termos absolutos. Estes resultados nos permitem concluir
que reducdes da ordem de 84%, apenas 0 modelo de reducdo baseado nos momentos
pode ser utilizado, e que em redugGes menores, ambas as estratégias tornam-se viaveis
para determinacdo destas variaveis, que sdo de extrema importancia para quantificar o

produto de fundo produzido e os gastos energéticos com o refervedor da coluna.
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5.2.4. Sistema ternario Benzeno — Tolueno — O-

xileno

Nesta secdo sdo apresentados os resultados obtidos pela simulagdo de um
processo de separacdo por estigios de um sistema ternario, Benzeno — Tolueno — O-
xileno. Este sistema foi escolhido, para demonstrar a eficécia e superioridade do método
proposto frente a colocacdo ortogonal para um sistema mais complexo de separacao

multicomponentes.

>  Estado estacionario

A Tabela 5.9 apresenta as especificagdes do estudo de caso do sistema ternario
Benzeno — Tolueno - O-xileno. Os resultados presentes nas Figuras 5.19 e 5.20
associados aos erros calculados pela Equacdo (5.1) e apresentados na Tabela 5.10,
comprovam a superioridade da técnica baseada nos momentos em reproduzir os perfis
estacionarios de composicdo e temperatura do modelo completo frente ao método de
colocacdo ortogonal modificado, para uma reducdo de 63% no numero de equagdes

diferenciais de diferenca.

Tabela 5.9 — Especificacdo dos parametros do sistema ternéario

Dados Operacionais
NUmero de estagios 22
Componentes Benzeno / Tolueno / O-xileno

Prato de alimentacéo 11

Vazdo de alimentagédo ( Kmol/h) 100

Temperatura da carga (K) 410
Composicgéo de carga (0,15 0,25 0,6)

Pressé@o na coluna ( atm) 20

Razéo de refluxo: 5

Modelo Termodinamico Peng - Robinson
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Figura 5.19 — Perfis estacionarios de composi¢do da fase liquida e temperatura para o
sistema ternario com 22 estagios
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Figura 5.20 - Perfil de O-xileno da fase liquida para o sistema de separac¢do ternario com
22 estagios
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Tabela 5.10 -Desvios de composicao e temperatura do sistema ternario com 22 estagios

Composicédo de Benzeno Compo_su;ao de Temperatura
absoluto Momento Col. Ort Momento  Col. Ort | Momento Col. Ort
Global 0,4618 1,4707 1,1414 7,6299 | 20,6100 280,9810
Maximo 0,0328 0,2063 0,0953 0,8085 2,7040 30,9740
Topo 0,0017 0,1975 0,0020 0,0080 0,1450 10,5740
Carga 0,0044 0,0227 0,0233 0,2344 0,5270 12,2820
Fundo 0,0017 0,0015 0,0020 0,0038 0,3430 0,0110

As Figuras 5.21 e 5.22 mostram que o método proposto é capaz de reproduzir o

modelo completo para uma reducdo de 55% no numero de equacdes diferenciais de

diferencas, e neste caso, ambas as estratégias, colocacdo ortogonal com inclusdo dos

extremos e momentos, obtiveram a mesma eficacia em obter o perfil de composicgéo e

temperatura do modelo completo no estado estacionario. Os resultados da colocagao

ortogonal ndo foram apresentados nas figuras por serem equivalentes aos momentos.
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Figura 5.21 — Perfis de composicao da fase liquida e temperatura estacionarios para uma
variagao na ordem de reducao
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Figura 5.22 - Perfis de composicdo de o-xileno da fase liquida

As Tabelas 5.11 e 5.12 mostram o valor dos erros de composicao e temperatura,
respectivamente, calculados pela Equacédo (5.1), e como a varia¢do no numero de pontos
de colocacdo influencia estes resultados. Podemos concluir de forma similar a analise
do sistema binario, que para reducdes de ordem maiores, a estratégia baseada na
colocacéo ortogonal enfrenta maior dificuldade em obter o perfil do modelo completo
que a fundamentada nos momentos, isso confirma a maior robustez da metodologia

proposta.

Tabela 5.11 - Resultado da soma dos erros em cada estagio para a composicao de
benzeno e o-xileno

Soma do erro Fracdo molar de Benzeno Fracdo molar de O-xileno
Pontos internos 3x3 5x5 3x3 5x5

Momento 6,2x10% | 42x10° 0,1308 1,25 x 10°

Col.Ort. Mod. | 6,36x107 | 4,4x10° 0,2432 1,32 x 10

Tabela 5.12 —-Soma dos erros em cada estagio para a temperatura

Soma do erro Temperatura
Pontos internos 3X3 5X5
Momento 6,2x10% | 4,2x10°
Col. Ort. Mod. | 6,36 x 10° | 4,4 x 107
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»  Estado Dinamico

Simulagdes dindmicas para este estudo de caso foram realizadas para avaliar a
capacidade dos modelos de reducdo de ordem em reproduzir a dindmica do modelo
completo do sistema de separacdo com 22 estadgios de equilibrio. As condigdes

operacionais séo as mesmas apresentadas pela Tabela 5.9.

As Figuras 5.23 a 5.26 apresentam o comportamento dindmico das variaveis de
topo, composicao e temperatura, em termos de desvio (Equacédo (5.2)) para um degrau
de 100%, de 5 a 10, na razdo de refluxo. Assim como no sistema binario, estas variaveis
foram selecionadas devido a sua utilizagdo na maioria das estratégias de controle
presentes em colunas de destilacdo. Os resultados destas figuras mostram que o modelo
de ordem reduzida baseado nos momentos reproduz a dinamica das variaveis com boa
qualidade, mas o ganho apresenta um pequeno desvio em relagdo ao modelo completo
para uma reducdo de ordem de 55 %. Com este mesmo grau de redugdo o modelo
fundamentado na colocacdo ortogonal modificada apresentou comportamento dindmico
de qualidade similar ao modelo proposto, porém seus ganhos apresentaram desvios
maiores que 0s presentes no método baseado nos momentos. Portanto, para este
estudado de caso, concluimos que o método proposto tem maiores vantagens em ser

utilizado para controle.
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Figura 5.23 - Dindmica da variavel-desvio da composi¢do molar de benzeno da fase
liquida no topo da coluna com 22 estagios
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Figura 5.24 - Dinamica da composicdo molar de benzeno da fase liquida no topo da
coluna com 22 estagios
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Figura 5.26 - Dinamica da temperatura no topo da coluna com 22 estagios

As Figuras 5.27 a 5.30 apresentam reducdes de ordem menores, como de 41%,
neste caso ambos 0s modelos apresentaram bons resultados em determinar o
comportamento das principais variaveis de topo, podendo com isso serem usados para

controle e para quantificar produgéo.
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Figura 5.27 - Comportamento da dinamica da composicao de benzeno da fase liquida no
topo para uma variagdo na reducédo da ordem do modelo

71



0,3018
0,3016
0,3014
0,3012
0,301
0,3008
0,3006
0,3004
0,3002
0,3
0,2998
0,2996

omposicao de Benzeno no topo

=
_—

(

............. COlllpletO

— - — Momento 43X 5

Momento 3 X 3
— — = Momento 4 X 4

e —— — — —

Tempo (h)

Figura 5.28 - Comportamento da composicao de benzeno da fase liquida no topo para
uma variacdo na reducdo da ordem do modelo
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72



398,95 +

Fam
hA
=4 3989 -
o T T T T T TS
% 398,85
F r
]
= 3988 | 4/ | Completo
=
:Lé 398,75 — Momento 3 X 3
1) -
2 — - — Momento4 X 5
A3 388,7 -=--- Momento 4 X 4
398,65 T T
0 2 4

Tempo ()

Figura 5.30 - Comportamento da temperatura de topo para uma variagdo na ordem

As Figuras 5.31 a 5.34 ilustram que nenhum dos modelos de reducdo de ordem
conseguiu obter para as variaveis de controle no fundo o mesmo desempenho obtido na
determinacdo da dindmica e do ganho das varidveis de controle no topo, de tal forma
que usar redugdes desta magnitude comprometeriam o controle do processo e

dificultariam a quantificagdo do produto de fundo.
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Figura 5.31 - Comportamento da dindmica da variavel de controle da composigéo de O-
xileno da fase liquida
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Figura 5.32 - Dindmica da composi¢do molar de o-xileno da fase liquida no fundo da
coluna com 22 estagios
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Figura 5.34 - Dindmica de temperatura no fundo da coluna com 22 estagios

Os resultados presentes nas Figuras 5.35 a 5.38 apresentam uma diminuicdo na
reducdo de ordem do modelo completo, de 55% para 41%. Com isso, ambas as técnicas,
momentos e colocacdo ortogonal com inclusdo dos extremos, apresentaram bons

resultados, o que permite a aplicacdo de ambas para este nivel de reducdo, tanto para

estratégias de controle, quanto para quantificar o produto de fundo.
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Figura 5.35 - Comportamento da dinamica da composicédo de o-xileno da fase liquida no

fundo

75



o

= 10007

= 10006 4 f

o

E 1,0005 -

5 1 0004 1 e C:O]llplBtO

% 1.0003 - —-— Momento 4X 5

A 1.0002 | —— Momento 3X 3

K= 10001 - ---- Momento 4X 4

o ,

i) | I e FPERL AL TR b PP TR FEFPL 8 FFFR £ PP .

Sy _—

7 09999 T oo

] b — -

g-' 0,9998 T T |

3 0 2 4 6
Tempo (h)

Figura 5.36 - Comportamento da composi¢cdo molar de o-xileno da fase liquida no
fundo para uma variagdo na redugédo da ordem do modelo
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Figura 5.38 - Comportamento da temperatura de fundo para uma variacdo na reducéo da
ordem do modelo

5.3. Estudo de otimizacdo do processo

Um estudo de otimizacdo foi realizado para avaliar a eficdcia do método
proposto de reducdo de ordem para determinar o ponto étimo de alimentacdo de carga.
Neste tipo de problema é de extrema importancia o tempo computacional para
determinacdo da solucdo do problema. Foram realizados dois estudos de caso de
otimizacdo, onde o numero de estagios da coluna é fixo, enquanto o nimero de estagios

por secdo é variavel, de forma a se alcancar uma vazdo de produto de topo étima.

5.3.1. Otimizacao do sistema Propeno - Propano

Neste topico sdo apresentados os resultados da otimizacdo de um sistema de
separagdo binéria no estado estacionério, através da determinagdo do ponto 6timo de
alimentacdo de carga que maximiza a quantidade de propeno no produto de topo. O
estudo de caso foi desenvolvido no ambiente de simulacdo do MATLAB. As condicdes
de operacdo utilizadas sdo apresentadas na Tabela 5.13.
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Tabela 5.13 - Especificacdo dos parametros para o estudo de otimizacéo do ponto de

alimentacgéo de carga

Dados Operacionais
NUmero de estagios: 51
Componentes: Propeno / Propano
Prato de alimentacao: Otimizado
Vazéo de alimentacdo (kmol/h): 44,725
Temperatura da carga (k): 319,26
Composicéo de carga: (0,8973 0,1027)
Pressao na coluna (atm): 18,3627
Razdo de Refluxo: 19,7
Modelo termodinamico: Ideal

A otimizacdo consiste em determinar a solucdo 6tima de um problema de

maximizacdo, univaridvel com restricdo, da quantidade de propeno na vazdo de

destilado, onde a variavel de decisdo € a posicdo do prato de alimentacdo. O numero

total de estagios da coluna e de pontos de colocacao por secdo sdo fixos. Logo, 0 prato

de alimentacdo define o tamanho de cada secdo, portanto as restrigdes consistem no

prato de entrada da alimentacédo, de tal forma que nenhuma secdo tenha o nimero de

estagios menor que seu numero de pontos de colocacdo, definido durante a etapa de

sintonia do método. A estrutura por camadas do problema de otimizacédo esta descrita na

Secdo 4.5 do capitulo 4.

Tabela 5.14 - Resultado da otimizagéo do sistema de separacdo propeno - propano para
0s modelos de reducédo de ordem e completo

RESULTADO DA OTIMIZACAO

PROPENO - PROPANO

5x5 4 x 4 3x3 Combleto
Momento Col.Ort| Momento Col.Ort | Momento Col.Ort. P
Estagio 6timo 20 19 24 15 N/A 20
Propeno (topo) | 0,9932 0,993 | 0,9932 0,9958 | 0,9939 N/A 0,9932
T_empo Eie 0,8038 0,6759 | 05367 05074 | 0,4734 N/A 7,8480
simulagéo
N2 de Iteragdes 9 9 10 9 N/A 10
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A Tabela 5.14 apresenta os resultados da solucdo 6tima do prato de alimentagéo
encontrados pelo modelo completo e para os modelos de redugdo de ordem proposto e
de colocacdo ortogonal com inclusdo dos extremos. Os resultados apresentados nesta
tabela comprovam a superioridade da técnica de reducdo baseada nos momentos frente a
colocacdo ortogonal com incluséo dos extremos. Para uma reducdo de 73 %, o método
de reducdo baseado nos momentos conseguiu obter a mesma solugdo 6tima, prato de
alimentacdo e composicdo de propeno no topo, do modelo completo com uma
diminuicdo no tempo computacional de 89,75%, enquanto o modelo de reducdo
fundamentado na colocacdo ortogonal apresentou uma solucdo com erros de 15% e

2,9% na localizacdo do prato e composi¢éo de propeno, respectivamente.

As Figuras 5.39 a 5.41 ilustram atraves das curvas da funcdo objetivo o0s
problemas de convergéncia, em altas reducfes, que o modelo de colocacdo ortogonal
modificada teve em determinar a composicdo no topo para alguns pontos de
alimentacdo de carga. Para a reducdo de 80% (Figura 5.41) ndo foi possivel obter a
funcdo objetivo da estratégia de reducdo baseada na colocacdo ortogonal devido a ndo
convergéncia do método de Newton. Este fato impossibilitou a obtencdo do estado
estacionario do modelo. Por outro lado, a técnica de reducdo proposta conseguiu
reproduzir adequadamente a curva da funcdo objetivo do modelo completo para todos

o0s graus de reducdo estudados, 73%, 76% e 80%.
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g 0098 '
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0 10 20 30 40 50
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Figura 5.39 - Perfil de composic¢édo molar de propeno da fase liquida no topo para uma
reducdo de 73 % na ordem do modelo completo
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Figura 5.40 - Perfil de composi¢do molar de propeno da fase liquida no topo para uma
reducédo de 76 % na ordem do modelo completo
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Figura 5.41 - Perfil de composicéao de propeno da fase liquida no topo para uma reducéo
de 80 % na ordem do modelo completo
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5.3.2. Otimizacdo do sistema Benzeno — Tolueno — O-

xileno

Nesta se¢do sdo apresentados os resultados da otimizacdo de um sistema ternario
no estado estacionario. O objetivo da otimizacdo é minimizar a quantidade de o-xileno

no produto de topo através da determinacgéo do prato 6timo de alimentacédo de carga.

A finalidade deste estudo de caso é apresentar a robustez e a superioridade da
técnica de reducdo de ordem baseada nos momentos frente a técnica de colocacdo
ortogonal modificada, para obtencdo da solucdo de um problema de otimizacdo de
maior dimensdo e complexidade, devido ao maior niUmero de componentes presentes no
sistema de separacdo. As condicOes de operacdo sdo apresentadas na Tabela 5.15. A
formulagdo do problema de otimizacdo é similar a apresentada no estudo de caso

anterior, ambos tém a mesma estrutura de otimizacdo descrita no Capitulo 4.

Tabela 5.15 - Especificacdo dos parametros de simulacdo para determinacdo do prato
6timo de alimentacéo de carga

Dados Operacionais
NUmero de estagios: 31
Componentes: Benzeno / Tolueno / O-xileno
Prato de alimentacéo: Otimizado
Vazdo de alimentagdo (kmol/h): 100
Temperatura da carga (k): 410
Composicéo de carga: (0,15 0,25 0,6)
Pressdo na coluna (atm): 20
Razéo de Refluxo: 5
Modelo termodinamico: Ideal

A Tabela 5.16 mostra os resultados da solucdo Otima do prato de alimentagéo
encontrado pelos modelos completo e de redugdo de ordem. Este sistema exige um

esforco computacional maior devido a maior dimensdo do sistema de equagdes
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diferenciais de diferencas a serem resolvidas e a maior complexidade do equilibrio

termodindmico, por ser tratar de um sistema ternario.

Tabela 5.16 - Resultado da otimizacao do sistema ternario de componentes

RESULTADO DA OTIMIZACAO
BENZENO - TOLUENO — O-XILENO
5X5 4 X 4 3 X3 Combpleto
Momento Col.Ort| Momento Col.Ort | Momento Col.Ort P
Estagio 13 13 13 16 14 15 13
Otimo
O-xileno | 0010 0,009 | 0010 0,007 | 0015 0,001 | 0,010
(topo)
Tempode | 17242 15081 1,34051 10772 | 7,2598 6,3866 | 8,9821
simulacao
N de 9 9 9 12 100 101 19
iteracoes

Com uma reducdo de 55% observamos que ambos os modelos de reducéo de
ordem apresentam 0 mesmo prato 6timo de alimentacdo do modelo completo, porém o
método de colocacdo ortogonal com inclusdo dos extremos teve um resultado inferior na
determinacdo da composicdo devido a um erro de 10 %. Para uma maior reducdo de
ordem, de 61%, o modelo baseado nos momentos determinou com exatiddo o estagio
6timo e a composicdo, enquanto a técnica baseada na colocacgdo ortogonal teve erros de
23% e 30%, na localizacdo do prato 6timo e na composi¢do de o-xileno no topo,
respectivamente. Para uma reducdo ainda maior, de 68%, ambos o0s resultados nao

foram satisfatorios.

As Figuras 5.42 a 5.44 mostram as curvas da funcdo objetivo para os trés graus
de redugdo. Concluimos através dos resultados da Figura 5.44 que o otimizador
apresentou dificuldades, neste nivel de reducdo, em determinar o ponto 6timo do prato
de alimentacdo para ambas as estratégias de reducdo de ordem, isso se deve aos
problemas de convergéncia na determinacdo do estado estacionario para alimentacgdes
proximas aos estigios de fundo da coluna. Além disso, o método da colocagdo
ortogonal modificada apresentou funcdo objetivo com maior desvio em relagdo as

construidas pelo modelo completo para alimentagdes em estagios intermediarios da
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coluna, isto é justificado pela dificuldade deste modelo de reducdo em descrever o perfil

do modelo completo para elevado grau de reducao.
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Figura 5.42 - Perfil de composi¢do de o-xileno da fase liquida no topo para uma reducéo
de 55 % na ordem do modelo completo
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Figura 5.43 - Perfil de composi¢éo de o-xileno da fase liquida no topo para uma reducéo
de 61 % na ordem do modelo completo
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Figura 5.44 - Perfil de composicao de o-xileno da fase liquida no topo para uma reducéo
de 68 % na ordem do modelo completo
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Capitulo 6
Conclusao e sugestdes

A técnica proposta de reducdo de ordem de modelos de sistemas de separacdo por
estadgios baseado na soma dos residuos ponderados pelos momentos mostrou ser

superior ao método tradicional da colocagdo ortogonal aplicado no dominio discreto.

Os balancos de massa e energia global sdo sempre satisfeitos nesse novo método.
Além disso, no método tradicional de colocacdo ortogonal os pontos onde 0s residuos
sdo nulos sdo fixos, enquanto no método proposto 0s pontos obtidos da colocacdo séo

variaveis, caracterizando uma natureza desejavel de adaptacdo desta técnica.

O reescalonamento da variavel independente discreta foi crucial para a exatidao

no célculo das raizes do polindmio de Hahn.

Uma reducdo dos custos computacionais das simulacdes dindmicas foi obtida com
0 uso do modelo de ordem reduzida, mantendo uma capacidade preditiva compativel
com a do modelo completo, mostrando que esta nova técnica pode ser usada em

aplicacdes em tempo real.

Um estudo de otimizacdo foi realizado para avaliar as vantagens que a nova
técnica poderia trazer em termos de precisdo e de tempo computacional para altas
reducdes de ordem. Os resultados apresentados pela técnica proposta mostraram-se
superiores ao da colocacdo ortogonal modificada pela inclusdo dos extremos,

demonstrando a caracteristica adaptativa do modelo.

Portanto, este trabalho contribuiu no sentido de propor uma nova técnica de
reducdo de ordem de modelos mais robusta e precisa de forma a reduzir o custo
computacional na solugéo de sistemas de equacdes diferenciais de diferengas que estdo

presentes em diversos problemas de engenharia quimica.
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Como sugestdo para trabalhos futuros, seria interessante aplicar a técnica para
problemas em tempo real, como em aplicacBes de inferéncias e controle preditivo; além
de avaliar sistemas de maior dimenséo e complexidade, comparando a técnica proposta,
baseada nos momentos, com outros modelos de reducdo de ordem presentes na

literatura.

86



Referéncias bibliograficas

ALGUSANE, T.Y., PROIOS, P., GEORGIADIS, M.C., PISTIKOPOULOS, E.N.,
2005, Hybrid Generalized Modular/Collocation Framework for Distillation
Column Synthesis, AICHE Journal, v.52, n.3, p.1038-1056.

ALMEIDA, A., 1987. Avaliacdo do Método de Residuos Ponderados na Resolucéo de
Problemas de Engenharia Quimica. Dissertacdo de Mestrado, COPPE/UFRJ, Rio
de Janeiro, RJ, Brasil.

AMUDSON, N.R., 1966, Mathematical Methods in Chemical Engineering: Matrices
and Their Application. New Jersey, Prentice Hall.

ASKEY, R., 1975, Orthogonal Polynomials and Special Functions, SIAM,
Philadelphia.

BENALLOU, A., SEBORG, D.E., MELLICHAMP, D.A., 1986, Dynamic
Compartmental Models for Separation Processes, AICHE Journal., v.32, pp.
1067-1078.

BENALLOU, A., SEBORG, D.E., MELLICHAMP, D.A., 1982, Low Order, Physically
Lumped Dynamic Models for Distillation Column Control, Paper 9e, AICHE
Annual Meeting., Los Angeles.

BIAN, S., KHOWINW, S., HENSON, M.A, BELANGER, P., MEGAN, L., 2005,
Compartmental MModeling of High Purity Air Separation Columns, Computers &

Chemical Engineering, v.29 , pp.2096 - 2109.

BRENT, RICHARD, P., Algorithms for Minimization without Derivatives, 1973,

Prentice-Hall, Englewood Cliffs, New Jersey.

87



BOSLEY, M.J., LEES, F.P., 1973, The Reduction of The Order of State Variables
Models Using The Method of Moments, Chemical Engineering Science, v. 28, pp.
2071-2074.

CABALLERO, J.A.,, GROSSMANN, LE., 1999, Aggregated models for integrated
distillation systems, AICHE Journal, v.38, pp. 2330-2344.

CAREY, C.F, FINLAYSON, B.A., 1975, Orthogonal Collocation on Finite
Elements, Chemical Engineering Science, v. 30, pp. 587-596.

CHO, Y.S., JOSEPH, B., 1983a, Reduced-Order Steady-State and Dynamic Models
for Separation Processes — I, AICHE Journal, v.29 , pp.261-269.

CHO, Y.S., JOSEPH, B., 1983b, Reduced-Order Steady-State and Dynamic Models
for Separation Processes — Il, AICHE Journal, v.29 , pp. 270-276.

CHO, Y.S., JOSEPH, B., 1984, Reduced-Order Steady-State and Dynamic Models for
Separation Processes — 111, Computers & Chemical Engineering, v.8 , pp.81 - 90.

DROZDOWICZ, B., MARTINEZ, E., 1988, Reduced Models for Separation Processes
in Real-Time Simulators, Computers & Chemical Engineering, v.12 , pp. 547-
560.

ECKERT, E., HLAVACEK, V., 1978, Calculation of Multicomponent Distillation of
Nonideal Mixture by Shortcut Methods, Chemical Engineering Science, V.33,

pp. 77-81.

EDGAR, T.F., HIMMELBLAU, D.M., 1988, Optimization of Chemical Processes.
1 ed. New York, McGrawHill.

ESPANA, A., LANDAU, L.D., 1975, Bilinear Approximation of the Distillation
Processes, Automatica, v.6, pp. 1-10.

88



ESPANA, A., LANDAU, L.D., 1978, Reduced Order Bilinear Models for Distillation
Columns, Automatica, v.14, pp. 345-355.

FINLAYSON, B. A, 1971, Packed Bed Reactor Analysis by Orthogonal Collocation,
Chemical Engineering Science, v. 26, pp. 1081-1091.

FINLAYSON, B. A., 1972, The Method of Weighted Residuals and Variational
Principles.1 ed. USA, Academic Press.

FINLAYSON, B. A., SCRIVEN, L.E., 1966, The Method of Weighted Residuals — A
review, Applied Mechanics Review, v. 19, n. 9 (Sep), pp. 735-748.

FORSYTHE, G.E., MALCOLM, M.A., MOLER, C.B., Computer Methods for

Mathematical Computations, 1976, Prentice-Hall.

GEORGAKIS, C., STOEVER, M.A. 1982, Time Domain Order Reduction of
Tridiagonal Dynamics of Staged Processes — . Uniform Lumping, Chemical

Engineering Science., v.37 , pp. 687-697.

GEORGAKIS, C., STOEVER, M.A. 1982, Time Domain Order Reduction of
Tridiagonal Dynamics of Staged Processes — 1. Nonuniform Lumping, Chemical

Engineering Science., v.37 , pp. 699-705.

GILLES, E.D., RETZBACH, B., 1983, Reduced Models and Control of Distillation
Columns with Sharp Temperature Profile, IEEE Transaction Automatic Control,
v.28, pp. 628-630.

HENLEY, E.J., SEADER, J.D., 1981, Equilibrium-Stage Separation Operations in
Chemical Engineering. 1 ed. New York, John Wiley & Sons.

HOLLAND, C.D., 1981, Fundamentals of Multicomponent Distillation. 1 ed. New
York, McGrawHill.

89



HOLLAND, C.D., LIAPIS, A.l, 1983, Computer Methods for Solving Dynamic
Separation Problems. 1 ed. New York, McGrawHill.

HUANG, W., RUSSEL, R. D., 1996, A moving Collocation Method for Solving Time
Dependent Partial Differential Equation, Applied Numerical Mathematics, v.
20, pp.101-116.

HUSS, R.S, WESTERBERG, A.W., 1996, Collocation Methods for Distillation Design.
1. Model Description, Industrial & Engineering Chemistry Research, v.35, pp.
1603-1610.

KAMATH, R.S., GROSSMANN, IL.E., BIEGLER, L.T., 2010, Aggregate models based
on improved group methods for simulation and optimization of distillation

systems, Computers & Chemical Engineering, v.12 , pp. 821-831.

KHOWINW, S., BIAN, M.A., HENSONA, E.C., BELANGERB, P., MEGANB, L.,
2005, Compartmental Modeling of High Purity Air Separation Columns,
Computers & Chemical Engineering, v. 29, pp.2096-21009.

KIENLE, A., 2000, Low-Order Dynamic Models for Ideal Multicomponent Distillation
Processes Using Nonlinear Wave Propagation Theory, Chemical Engineering
Science, v.55, pp.1817-1828.

KUMAR, A., DAOUTIDIS, P., 2003, Nonlinear Model Reduction and Control for
High-Purity Distillation Columns, Industrial & Engineering Chemistry Research,
V.42, pp. 4495-4505.

LEMOS, E. M., 1989, Implementacdo dos Métodos de Residuos Ponderados por
Quadraturas Gaussianas. Dissertacdo de Mestrado, COPPE/UFRJ, Rio de

Janeiro, RJ, Brasil.

LEVINE, J., ROUCHON, P., 1991, Quality Control of Binary Distillation Columns
via Nonlinear Aggregated Models, Automatica, v. 27, pp.463-480.

90



LINHART, A., 2009, An Aggregation Model Reduction Method for One-Dimensional

Distributed Systems. Tese de Doutorado, Norwegian.

LINHART, A., SKOGESTAD, S., 2009, Computational Performance of Aggregated
Distillation Models, Computers & Chemical Engineering, v.33, pp. 296-308.

LUYBEN, W B., 1989, Process Modeling, Simulation and Control for Chemical

Engineers. 2 ed. London. McGraw-Hill.

MARQUARDT, W., 1986, Nonlinear Model Reduction for Binary Distillation, In
IFAC Symposium Dyn. and Control of Chemical Reactors and Distillation
Columns, pp. 123-128, Bournemout, UK.

MARSIGLIA, M.E.P.L., 1994. Simulacdo Estatica e Dinamica de Colunas de
Destilacdo Utilizando Aproximacgdes Funcionais Adaptativas. Dissertacdo de
Mestrado., COPPE/UFRJ, Rio de Janeiro, RJ, Brasil.

MICHELSEN, M. L., VILLADESEN, J, 1972, A Convenient Computation Procedure
for Collocation Constants, The Chemical Engineering Journal, v. 4, pp. 64-68.

MUSCH, H.E., STEINER, M., 1993, Order Reduction of Rigorous Dynamic Models
for Distillation Columns, Computers & Chemical Engineering, v.17, pp. 311-
316.

OHMURA, S., HIRATA, M., KASHARA, S., 1965, A Simplified Model for the
Transient Behavior of Distillation Columns, AICHE — ICE Symposium, v.1 ,
pp.84-90.

OHMURA, S., HIRATA, M., KASHARA, S., 1979, New Distillation Calculation
Methods Utilizing Salient Feature of Both Shortcut and Tray-by-Tray Methods,
AICHE — ICE Symposium, v.56 , pp.51-56.

OSBORN , A,, 1971, The Calculations of Unstead State Multicomponent Distillation
Using Partial Differential Equations, AICHE Journal, v.17, n.3, p.696-703.

91



PINTO, J.C., BISCAIA, E.C., 1987, Order Reduction Strategies for Models of Staged
Separation Systems, Computers & Chemical Engineering, v.12, pp. 821-831.

RICE, R.G., DO, D.D., 1994, Applied Mathematics for Chemical Engineers, 2 ed.
John Wiley & Sons.

ROCHA, L. H. R., 1998, Avaliacdo de Um Método de Colocacao Ortogonal Spline em
Elementos Finitos Mdveis. Dissertacdo de Mestrado, COPPE/UFRJ, Rio de

Janeiro, RJ, Brasil.

RAVAGNANI, S. P., 1989, Modelos de Ordem Reduzida para Processos de Separagao
por Destilagdo Multicomponente em colunas de prato. Aplicacdo a sistemas

complexos. Tese de Doutorado, USP, Rio de Janeiro, RJ, Brasil.

SEBORG, D. E., EDGAR, T. F., MELLICHAMP, D. A., 1989, Process Dynamics and
Control. 2 ed. New York, John Wiley & Sons.

SECCHI, A. R., 1988, Controle Adaptativo de Colunas de Destilagdo Utilizando
Modelos Reduzidos. Dissertacdo de Mestrado, COPPE/UFRJ, Rio de Janeiro, RJ,

Brasil.
SERFELIS, P., HRYMAK, A.N., 1994, Adaptative Collocation on Finite Elements
Models for Optmization of Multistage Distillation Units, Chemical Engineering

Science, v. 49, pp. 1369-1382.

SERFELIS, P., HRYMAK, A.N., 1994, Optimization of Distillation Units Using
Collocation Models, AICHE Journal, v. 18, pp. 704-712.

SIMOES, A. R., 2000, Modelos de Ordem Reduzida e Simula¢io em Colunas de
Destilacéo. Dissertacdo de Mestrado, UNICAMP, Rio de Janeiro, RJ, Brasil.

SKOGESTAD, S., 1997, Simple Analytic Rules for Model Reduction and PID
Controller, Journal of Process Control, v.13 , pp.291-300.

92



SMITH, JM., VAN NESS, H.C., ABBOTT, M.M., 2000, Introducdo a
Termodindmica da Engenharia Quimica. 5 ed. Rio de Janeiro, LTC.

SOLETTI, J.I., 1990, Avaliacdo da Técnica de Reducdo de Ordem Na Simulacao
Estacionaria de Colunas de Destilacdo. Dissertacdo de Mestrado, COPPE/UFRJ,
Rio de Janeiro, RJ, Brasil.

SRIVASTAVA, W.E., JOSEPH, B., 1985, Reduced-Order Steady-State and Dynamic
Models for separation Processes - V, Computers & Chemical Engineering, v.9,
pp.601-613.

SRIVASTAVA, W.E., JOSEPH, B., 1987a, Reduced-Order Models Steady Models
for Staged separation Columns - IV, Computers & Chemical Engineering, v.11,
pp.159-164.

SRIVASTAVA, W.E., JOSEPH, B., 1987b, Reduced-Order Models Steady Models
for Staged separation Columns - VI, Computers & Chemical Engineering, v.11,
pp.165-176.

STEWART, W.E., LEVIEN, K.L., MORARI, M., 1985, Simulation of Fractionation
by Orthogonal Collocation, Chemical Engineering Science, v.40, pp. 409-421.

SWARTZ, C.L.E., STEWART, W.E., 1987, Finite-elements Steady State Simulation of
Multiphase Distillation”, AICHE Journal , v.33, pp. 1977-1985.

VAN DEN BERG, J., 2005, Model Reduction for Dynamic Real Time Optimization for
Chemical Processes. Tese de Doutorado, TU Delft.

VILLADSEN, J.V., MICHELSEN, M.L., 1978, Solution of Differential Equation

Models by Polynomial Approximation. 1 ed. New Jersey, Prentice Hall.

VILLADSEN, J.V., STEWART, W.E., 1968, Solution of Boundary-value Problems
by Orthogonal Collocation. Chemical Engineering Science, v. 22, pp. 1483-1501.

93



VILLADSEN, J.V., SORENSEN, J. P., 1969, Solution of Parabolic Partial Differential
Equations by a Double Collocation Method, Chemical Engineering Science, v. 24
, pp. 1337-1349.

WAHL, E.F., HARRIOT, P., 1970, Understanding and Prediction of the Dynamic
Behavior of Distillation Column, Industrial & Engineering Chemistry Process
Design Development, v.9, n.3, pp. 396-407.

WANG, J.C., HENKE, G.E., 1966, Hydrocarbon Processing, vol.45, n.8, pp. 155-163.

WEIGAND, W.A.,, JHAWAR, AK. WILLIAMS, T.J., 1972, Calculation Method
for the Response Time to Step Inputs for Aproximate Dynamic Models of
Distillation Columns, AICHE Journal, v.18, n.1, pp.243 -250.

WONG, K.T., LUUS, R., 1980, Model Reduction of High-Order Multistage Systems by

the Method of Orthogonal Collocation, Canadian Journal of Chemical Engineering,
v.58, pp. 382-388.

94



Apéndice 1-Adaptabilidade dos residuos nulos

As Figuras A.1.1 a A.1.7 ilustram a adaptabilidade dos pontos de interpolagédo
nos quais os residuos se anulam, este fato fornece uma vantagem do meétodo baseado
nos momentos em se adaptar a novas condigfes durante o regime transiente do
processo. O método baseado na colocacdo ortogonal com inclusdo dos extremos tem
uma menor flexibilidade devida aos residuos se anularem nos pontos fixos de colocagéo

0 que impede de ter uma maior adaptabilidade a novas condi¢bes operacionais.

""""""" tempo=10.1h
’ — - — tempo=149h

< 0,015 /- tempo=04 h

o de reti

esiduo do método dos momentos

Figura A.1.1 — Adaptabilidade dos 3 pontos de interpolacao
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Figura A.1.2 - Adaptabilidade dos 3 pontos de interpolacéo
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Figura A.1.4 - Adaptabilidade dos 2 pontos de interpolagéo

A Tabela A.1.1 fornece os valores numéricos dos pontos de interpolagdo nos

quais os residuos se anulam para variados instantes de tempo, estes dados em paralelo
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com as Figuras A.1.5 a A.1.7 nos dao a mobilidade do polinbmio em se ajustar a novas

condigdes durante o regime transiente.

Tabela A.1.1 — Comportamento dindmico dos pontos de interpolacdo onde os residuos

se anulam
MOMENTO 3 X 3

Tempo Pontol Ponto2 Ponto3

0,1 |4,23333 13,75 22,6
0,4 |6,55556 15,6522 23,3172
0,6 |3,06897 8,86667 17,625
0,8 5,75 15,3333 23,1064
1 4,78261 14,4706 22,9615
1,6 435 13,3043 22,881
2 4,22727 13,4167 22,5455
14,9 | 4,22222 13,6667 22,9773

COL ORT MOD 3 X 3

Tempo Pontol Ponto2 Ponto3
0,1 \ 5,45714 13,8333 21,7143

59 -
54 1 /
49 1/
44
39 -
34 1

FPonto 1 de residuo nulo

o,

2,9

11

Tempo (h)

16

Figura A.1.5 — Dinamica do primeiro ponto de interpolacdo que anula o residuo
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Figura A.1.6 — Dinamica do segundo ponto de interpolacdo que anula o residuo
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Figura A.1.7 — Dindmica do segundo ponto de interpolacdo que anula o residuo
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Apéndice 2 - Reescalonamento do polindmio

ortogonal

Com o objetivo de evitar acimulo de erros na determinacdo das raizes do

polindbmio ortogonal para sistemas de grande dimenséo foi sugerido o reescalonamento

do polinbmio de forma a melhorar a convergéncia do calculo de determinacdo das

raizes.

O gréfico da Figura A.2.1 ilustra que para sistemas com mais de 100 pontos o

polindmio ndo reescalonado apresenta problemas de convergéncia e ndo consegue obter

as raizes, enquanto o polinémio reescalonado conseguiu trabalhar com sistemas de

ordem até 4 vezes maior.

7E-12

6E-12

5E-12

4E-12

3E-12

2E-12

Soma do erro

1E-12

-1E-12

310

Dimensio do sistema

Figura A.2.1 — Somatério do erro absoluto entre o valor real da variavel e o
calculado pelo polinbmio ortogonal para sistemas de diferentes dimensées

npts )
Soma do erro = Y |X i'e"" - X
i=1
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Apéndice 3 - Desenvolvimento da metodologia
proposta

Estagio 0

Estigion

Figura A.3.1 — Representacdo de uma se¢do de separa¢do por estagios

> Balanco de massa no extremo superior da secao:

iR(n+1)(s (0),1:) dea)t(t)_ f I:X(n+1)(s(0) —1,t)]—g [Xo(t)]—h[x(“+l)(s 0) +1,t)]

(A.3.1)

Onde :

0,k " k

XM DD 110 |V, 0=V, 05 ALV, 0

9] X, (0) [=—LoXo (1) =V, Y, (1) ==L X, (t) =V,oKo X, (1)

Modelagem do extremo superior como um estagio interno a se¢éo

f [X(n+1) © _“)} =Lx,0)=3 A, Lx O
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Modelagem real do extremo superior a se¢éo

f[x(nJ’l)(s(o)—l,t)}:O

> Balanco de massa no extremo inferior da secao:

dx (1)
w+1) (n+1) .\ 1" (n+1),.(n+1) B
p(M DY - —nel f[x s 1,t)} g[xnﬂ(ﬂ

(A3.2)
—h[x(””)(s(”*l) +1,t)}

Onde:

¢ [X(n +1) (s (n+1) —1,'[)} =L x (t)= an* L, X, (t)

n+1,k

g |:Xn+1 (t)] = _Ln+1xn+l (t) _Vn+1yn+1 (t) = _Ln+1xn+l (t) _Vn+1k n+1Xn+l (t)

Modelagem do extremo inferior como um estagio interno a secdo

h[x“‘*”(s(””) +1,t>}=vn+zym(t>=”§A:+lkvkkkxk(t>
k=0 '

Modelagem real do extremo inferior a se¢do

h[x(n+1)(s(n+1) +l,t)}:0

> Balanco de massa em um ponto interno da secao:

. dx. () . .
(n+2),. (@)  _ (n+1),.(®) (n+21),.(®M
O . [x (s —1,t)}—g[xi(t)}—h[x s +1,t)}

(A.3.3)
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Onde :

f |:X(n +1) (s (i) _11'[)} =L, x_,(t)= nZi:lAiTkLka(t)
h[x(n +1) (s (i) +l’t)j| =V,,Y,,t)= nZi:l Ar’kakak (t)

g [Xi(t):l =-LX (t) _Viyi(t) = _Lixi(t) _Vikixi(t)

Substituindo as Equacdes (A.3.1), (A.3.2) e (A.3.3) na Equacéo (A.3.4) obtemos

a equacdo (A.3.5) através das manipulacBes matematicas abaixo:

m(n+1)(S(i),t)+vi’09{(n+1) (S(o)’t)JrVi'liR(ml) (S‘”*l),t)zo (A.3.4)

n+lo n+l N de (t)
ZAO‘kkak(t)+Loxo(t)+V0k0x0(t)—ZAO’kakkxk(t)}+Vi{dtl -
k=0 k=0

n+1 n+1
z An_+1,k kak (t) + I‘n+1Xn+1 (t) +Vn+1kn+lxn+1 (t) - z A;—l,kvkkkxk (t)i| = 0
k=0 k=0

n+1 n+l
dx, (t) v dx, (t) WV, dx,, () | ZA'_kLka(t) +V,, ZAO‘kkak(t)Jr
dt Yt boodt o Cio

n+1 n+l n+1l
vi,lZAnﬂ,kkak(t)}{ZAfkvkkkxka)+vi,oZAa,kvkkkxk<t>+
k=0 k=0 k=0
n+1
Vi Anilvkvkkkxk(t)}+[(Lixi(t)+Vikixi(t))+Vi'0 (LoXo (0)+V ko, (1)) +
k=0

Vi,l ( Ln+1xn+1 (t) +Vn+1kn+1xn+l (t)):l = 0
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_d(Xi(t)+vioxo(t)+Vi1X”+l(t)):l{ni%‘(A. VAL YA X (t)}—

dt — i,07 70,k i,17 'n+lk
[ n+1
Z(Aifk +Vi,oA0+,k +Vi,1An++l,k)kakxk(t):|+|:(LiXi(t) +Vikixi(t))+
L k=0

Vi,O (LOXO (t) +V0kOXO (t)) +Vi,1 ( Ln+1Xn+1 (t) +Vn+lk n+an+l(t))] =0

n+l

:dxc;t(t)}_|:kz=: Bijk Lka (t)]'-[g I:Xi (t)] +Vi,og [XO (t)] +Vivl g [X”” (t)]}_

[Mn+1

> B;kvkkkxk(t)} =0
ko

dxdit(t) _ JZ; B, f[x,®]+G[x, (t)]+§5ifj h[ %@ ] (A35)
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Apéndice 4 Publicacdes

> Artigo publicado no ESCAPE ( European Symposium Computer

Aided Process Engineering)

A New Technique of Model Order Reduction Based on
Weighted Residuals in Discrete Domain

L. D. Ribeiro, A. R. Sechi, E. C. Biscaia Jr

Chemical Engineering Program - PEQ/COPPE - Universidade Federal do Rio de
Janeiro, Av. Horécio Macedo, 2030 - CT - G116 CP.68502 - llha do Fundéo - 21941-
972 - Rio de Janeiro, RJ — Brazil {ldorigo, evaristo, arge}@peq.coppe.ufrj.br

Abstract

In this work we present a new technique of model order reduction applied to staged
processes. The proposed method reduces the dimension of the original system based on
null values of moment-weighted sums of heat and mass balances residuals on real
stages. To compute these sums of weighted residuals a discrete form of Gauss-Lobatto
quadrature is developed, allowing a high degree of accuracy on these calculations.
Balances related to upstream and downstream devices (such as condenser, reboiler, and
feed tray of a distillation column) are considered as boundary conditions of the
corresponding difference-differential equations system. The chosen number of moments
is the dimension of the reduced model being much lower than the dimension of the
complete model and do not depend on the size of the original model. Scaling of the
discrete independent variable related with the stages was crucial for the computational
implementation of the proposed method, avoiding accumulation of round-off errors
presented even in low-degree polynomial approximations in the original discrete
variable. Dynamical simulations of distillation columns were carried out to check the
performance of proposed reduction technique and, the differential-algebraic nature of
the equations was exploited. The obtained results show the superiority of the new
procedure in comparison with traditional orthogonal collocation method. Global heat

and mass balances are fulfilled in this new method. Moreover, in traditional orthogonal
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collocation method the points where the residuals are canceled are fixed, and in the new
method moving collocation points are obtained, characterizing a desirable adaptive
nature of this technique. Lower computational costs were obtained in dynamic
simulations with reduced models, maintaining predictive capacity of the complete

model, revealing that this new technique can be used in real-time applications.

Keywords: Model order reduction, discrete domain, weighted residuals, orthogonal

collocation, distillation column.

1. Introduction

Rigorous dynamic mathematical models of staged separation systems with mass and
energy balances lead to a large set of differential-algebraic equations, making them
impractical for real-time applications. The challenge to reduce the computational cost of
such systems motivated the development of different model order reduction techniques,
such as compartmental models (Espafia and Landau, 1978; Benallou et al., 1986; Musch
and Steiner, 1993) and its variants aggregated modeling (Lévine and Rouchon, 1991;
Linhart and Skogestad, 2009) and time-scale separation (Kumar and Daoutidis, 2003)
based on singular perturbation analysis, nonlinear wave propagation (Marquardt, 1986;
Kienle, 2000), model linearization (Georgakis and Stoever, 1982), and orthogonal
collocation.

Wong and Luus (1980) were the first to apply orthogonal collocation for order reduction
of staged separation systems, by transforming the difference-differential equations into
partial differential equations with subsequent application of the orthogonal collocation
method in a continuous domain. Cho and Joseph (1983) showed that is possible to apply
the orthogonal collocation method directly in the discrete domain by adequate selection
of polynomials, and further Stewart et al. (1985) showed the Hahn’s polynomials are the
best choice for better results as well as more reliable reduced models. Following this
approach, Pinto and Biscaia (1987) presented four different order reduction strategies
dealing with the discontinuities that happen between the sections of staged separation
systems, whereas Seferlis and Hrymak (1994) treated all discontinuous stages as
discrete stages and applied order reduction for each section between these discrete
stages using orthogonal collocation on finite elements technique with different

polynomials for the vapor and liquid phases.
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In this work we present a new technique of model order reduction of staged separation
systems based on null values of moment-weighted sums of heat and mass balances
residuals on real stages. To compute these sums of weighted residuals a discrete form of
Gauss-Lobatto quadrature is developed, allowing a high degree of accuracy on these
calculations. Balances related to upstream and downstream devices (such as condenser,
reboiler, and feed tray of a distillation column) are considered as boundary conditions of
the corresponding difference-differential equations system, dealing nicely with the
discontinuities that may occur at these points using only one polynomial for each
section. Scaling of the discrete independent variable related with the stages is also
introduced in this work, which was a drawback for applying discrete orthogonal
collocation methods, avoiding accumulation of round-off errors presented even in low-

degree polynomial approximations in the original discrete variable.

2. Order Reduction Technique

In order to introduce the proposed model order reduction technique, let us consider a
generic section of a staged separation system described by the following difference-

differential equations:

%: f(xi—1)+g(xi)+h(xi+l) ’ j:1’2""’N

1)

with the boundary conditions Xo(t) = p(t) e xn+1(t) = q(t). Applying a polynomial
approximation of degree n + 1 in the state variables x(t), using the following scaled
independent variable representing the stages of the system:

i—-1
S =—~
N
)
and considering the internal points 0 < s < 5@ < ... < s < 1 and the extreme points

1 N+1 . . : : .
s = N and sV = N as interpolation points, the polynomial can be written as:
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n+1 n+1

x(s,t) = x™(s,t) = Zf () x(s?V, 1) = Zé ()%, (1)
3)

where /,(s) are the Lagrange interpolating polynomials and for the sake of notation
X; (t) =x(s",t). For each interpolating points, i = 0, 1, 2, ..., n + 1, the following

residual function are defined:

ROD (0 1) =
(s™.1) ot

F{x(O -1t) |- g[x ®)]-h[ X" (s +1,t) |
(4)

where the first-order negative and positive differences are evaluated as:

P (s —1,0)] = Ez (0 -1) F[x;(0)] = nf, A tx0]

()
h[ X" (s® +1,t) | = Ef (s +1)h[x; (1) ]= HZH: Ajh[x @]
(6)

In the traditional method of discrete orthogonal collocation, x;(t) are find such that the

residuals at the internal points, i =1, 2, ..., n, are canceled (collocation points):

ROD (5O 1) =0 = %_iﬁj %0 ]-a[x (t)]—i'“fj h[x,®)]
(7)

and the boundary conditions Xo(t) = p(t) e Xn+1(t) = q(t) complete the system of n + 2
equations. In order to skip the discontinuities that may occur in the boundaries, a similar
approach of Seferlis and Hrymak (1994) can be applied in the traditional method by
adding two extra collocation points at the extreme stages of the section of the separation

system, and for these points the residuals are defined as:

n+1

ROD (5@ ) =0 = %- fx,M]-9[%O]-D A h[xj (t)]

j=0

(8)
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n+1

0 (509,0) = 0= Leall S L, [x,0]- 0[5, (0]-N[x,..0)]
©

where the boundary conditions are x.1(t) = p(t) e Xn+2(t) = q(t). However, this modified
approach has the disadvantage of increasing the size of the system, or reducing the
degree of the orthogonal polynomial by two if keeping the same size of the traditional
method.

In the proposed method, x;(t) are find such that sum of the moment-weighted residuals

are canceled for the first n moments:

N1 k-1 j—1
) e e R

=

(10)

These sums of weighted residuals are evaluated using a discrete form of Gauss-Lobatto

quadrature:

m(kml) (t) _ ni]:wi (S(i) )k—l ER(n+1) (S(i) ,t) _ nzﬂ M i iR(nJrl) (S(i) ,t) — 0, k = 1,
i=0 i=0

ey N

(11)

where M=o, (s“))k_1 and w; are the quadrature weights. This quadrature is exact for

polynomial functions up to degree 2 n + 1, which is always the case for the linear case

because %" (s,t) is a polynomial of degree n + 1.

As the n equations in (11) are linear, they can be rewritten in the following form:

ﬂ?(ml)(s(i),t)-k\/m m(l’Hl)(S(O),t)_,r_Vu SR(”*D(S(””),I):O ’ i = 1,
n

ceey

(12)

where V,=M"b, and V,=M"b, with bio = Mig, bi1 = Mi; and M is the square matrix
by removing the first and the last columns. By substituting Eq. (4) in Eqg. (12), the

following expression can be derived:
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—d);it(t) =§Bﬁ f[xj (t)]JFG[Xi(t)]JF:ZjBfi h[xj(t)] ’ i=1...n
(13)

where X; (t) = % () +V; o % () +Vig X0 (), By = A +Vig Ay +Vis Ay,

Bifj = A+J +Vio At;j +Vi, A:—l,j and G[Xi (t)] =g [Xi (t)]+vi,0 g [Xo(t)]+vi,1 g [Xn+1(t)]'

The boundary conditions xg(t) = p(t) e Xm+1(t) = q(t) complete the system of n + 2
equations. Note that the traditional orthogonal collocation is reproduced by setting
Vio = 0 and Vi; = 0. In both cases, s%, s@, ..., s™ are the roots of the Hahn’s polynomial
of degree n.

Using the proposed scaled discrete independent variable, the roots of the Hahn’s
polynomial are obtained with high accuracy for any degree, whereas high accumulation
of round-off errors are observed in the original discrete variable, even for low-degree

polynomials.

It must be emphasized that global heat and mass balances are fulfilled in the proposed
method, which are given by the zero-order moment. Moreover, in traditional orthogonal
collocation method the points where the residuals are canceled are fixed (s®, s@, ...,
s™), and in the proposed method moving collocation points are obtained, characterizing

a desirable adaptive nature of this technique.

3. Hlustrative Example

In order to illustrate the application of the proposed method, a distillation column to
separate propane and propylene was used, as described in Seferlis and Hrymak (1994)

and with the specifications given in Table 1.
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Table 1. Distillation column specifications

number of trays 175
feed tray 116
feed composition (propylene, [0.8973, 0.1027]
propane)
feed flow rate (kmol/d) 1073.4
feed temperature 46.11
operating pressure (kPa) 1860.60
reflux ratio 19.7
distillate flow rate (kmol/d) 965

The Peng-Robinson equation of state was used for evaluation of the thermodynamic
properties. In the reduced models, for the rectifying section 5 internal points were used,
and for the stripping section only 3 points, i.e., a reduction of 95%. In Figure 1, the
liquid molar fraction and temperature steady-state profiles for the complete model and
for the reduced models using the proposed method and the traditional orthogonal
collocation method are presented, where the superiority of the new approach in
comparison with traditional method can be observed for the downstream variables,
mainly at the bottom of the column. These results are better visualized in the tables
presented in Figure 1, where the absolute square errors relative to the complete model
are given for (1) sum of these errors over all stages, (2) maximum error, (3) condenser

error, (4) reboiler error, and (5) feed tray.

1.0000

0.9000

0.8000

0.7000

complete propylene
0.6000

complete propane

0.5000 - - - =Moments 5 x 3 propylene

Liquid composition

0.4000 - - - -Moments 5 x 3 propane

— - -Classic 5x 3 propylene

0.3000
— - -Classic5x 3 propane

0.2000

Errors Moments Classic
0.1000

sum 2.92937  3.46050
— max 0.02358 0.03273
0.0000 T T )
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 top 0.00055 0.00155
stag bottom 0.00487 0.01379
feed 0.00590 0.01721
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327.00 -

326.00 -

complete
325.00 - - = = =Moments 5x 3

— - =Classic5x3
324.00 -
323.00 -

322.00 -

Temperature (K)

321.00 -
320.00 -

Errors Moments Classic
sum 12.172 14.787
max 0.202 0.283
top 0.004 0.012
bottom 0.043 0.122
feed 0.025 0.028

Figure 1. Steady-state profiles for complete model, proposed method, and orthogonal
collocation.

319.00 -

318.00

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180

Stage

In order to illustrate the dynamic behavior a step function was applied in the reflux ratio
at 0.4 h changing from 19.7 to 22, starting the simulation at the steady-state condition.
In Figure 2, the step response of the propylene composition and the temperature in the
distillate are presented, showing the predictive capacity of the reduced model even for

the transient behavior.

0.9988

0.9987 ...
0.9986 -
0.9985 -

0.9984 -

0.9983 -

0.9982 -

0.9981 -

Propylene distillate composition

complete

318.559

- 318.558

r 318.557

r 318.556

r 318.555

r 318.554

r 318.553

—= 318.552

Time (h)

T
4 5

318.551

Temperature (K)

Figure 2. Distillate temperature and composition step response for complete and
reduced models.

4. Conclusion

The proposed technique of model order reduction of staged separation systems based on
the sum of moment-weighted residuals showed to be superior to the traditional
orthogonal collocation method on discrete domain. The scaling of the discrete
independent variable was crucial for the accuracy of the roots of Hahn’s polynomials.
Dynamical simulations results of distillation columns showed the technique can be

applied for control purposes and other real-time applications.
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