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RESUMO — Modelos de colunas de destilacdo sdo sabidamente de convergéncia dificil.
No caso de simuladores modulares-sequenciais, os moédulos dessas colunas incluem
muitas vezes procedimentos especificos para aumentar sua robustez. Essa abordagem nao
pode ser facilmente transposta para simuladores baseados em equagdes, nos quais todas
as equagdes sao resolvidas simultaneamente. Neste trabalho, enfoca-se o trem de colunas
de destilacao do processo de producao de etanol de primeira e/ou segunda geragao, que
sera integrado em um simulador do bioprocesso, visando a sua otimizagdo estacionaria.
Nesse caso, a robustez ¢ fator determinante para o sucesso da otimiza¢ao. Apresenta-se
aqui uma abordagem nao-convencional para esse problema, utilizando interpoladores do
tipo tabelas de inspecdo multidimensionais para representar o estado estacionario das
colunas, tendo como base de dados resultados de simulagdes empregando modelo
rigoroso. Essa abordagem foi aplicada a primeira coluna de destilagdo de uma planta de
producdo de alcool, utilizando o simulador EMSO (www.enq.ufrgs.br/trac/alsoc).

PALAVRAS-CHAVE: Modelagem, colunas de destilagdo, interpoladores.

1. INTRODUCAO

pesquisa e, por isso, sao de uso muito mais
geral (SOARES, 2003).
O uso de simuladores de processos

quimicos ocorre hd mais de 50 anos. Porém,
somente nas ultimas duas décadas houve uma
popularizagdo  destas  ferramentas no
ambiente industrial. Este fato se deve ao
aumento da capacidade de processamento
dos computadores e ao seu barateamento,
permitindo uma maior acessibilidade a
recursos computacionais. No inicio de sua
utilizacdo, os simuladores de processos eram
bastante especificos, sendo que cada empresa
possuia seu proprio. Atualmente os mesmos
sao desenvolvidos por empresas
especializadas ou instituicdes de ensino e
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Os simuladores podem ser classificados
quanto a0 modo como resolvem as equagdes
dos modelos envolvidos. Estas podem ser
resolvidas  seguindo uma  seqiiéncia
especifica (em geral coincidente com a
seqiiéncia  fisica dos  equipamentos),
abordagem esta conhecida como modular
seqiiencial. Outra abordagem agrupa todas as
equagoes envolvidas no processo e as resolve
de forma simultdnea. Os sistemas que
empregam tal arquitetura sdo denominados
globais, ou baseados em equagodes
(STAUDT, 2007).
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Algumas das ferramentas de simulacdo
comerciais atualmente mais populares (como
os aplicativos Aspen Plus® e Aspen Hysys®,
ambos comercializados pela empresa Aspen
Tech) foram desenvolvidas com base na
arquitetura modular, embora algumas versoes
mais recentes também tenham incorporado a
solucdao simultdnea de todas as equagdes do
processo, como caracteristica opcional. Na
abordagem modular, a convergéncia de
reciclos da planta ¢ feita de modo iterativo.

Nos simuladores globais, por sua vez, a
convergéncia de reciclos ndo ¢ questdo
relevante, uma vez que todas as equagdes sao
resolvidas simultaneamente. Por outro lado,
quando sao utilizados modelos com desvios
significativos da linearidade, pode haver
dificuldades de convergéncia dos métodos
numéricos para sistemas de equagdes
algébricas nao lineares — lembrando-se que a
dimensdo dos sistemas pode ser da ordem
dos milhares de equagdes. Enquanto
simuladores modulares podem incorporar
rotinas de convergéncia especificas para cada
modulo, os simuladores baseados em
equagoes, por resolvé-las todas
simultaneamente, devem necessariamente
empregar algoritmos mais genéricos. No caso
de torres de destilagdo, ha técnicas classicas
para auxiliar na convergéncia do problema
(VENKATARAMAN e LUCIA, 1988; WU ¢
BISHNOI, 1986) que, entretanto, podem ser
mais facilmente incorporadas em
simuladores modulares do que em globais.

O simulador EMSO™ (Environment
for Modeling Simulation and Optimization),
que foi utilizado no presente trabalho, utiliza
a abordagem baseada em equagdes. Seus
modelos matematicos, tanto os internos ao
ambiente como os desenvolvidos ad hoc, sdo
transparentes ao usuario (SOARES, 2003).
Essas caracteristicas sao importantes para
aplicagdes em pesquisa e desenvolvimento,
onde  constantemente sdo  estudados
equipamentos ndo convencionais. O EMSO
possui outras caracteristicas que o tornam
flexivel em aplica¢des, como a possibilidade
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de se adicionarem plug-ins na forma de
bibliotecas dindmicas (d/l’s), para realizar
calculos que ndo sdo possiveis ou sdo pouco
praticos dentro da linguagem de modelagem
do EMSO (RODRIGUES et al. 2006). Outra
possibilidade ¢ adicionar novos solvers e/ou
rotinas de otimizagao ao simulador.

A propria concepcao do simulador
EMSO ¢ dirigida a solu¢do de problemas
dinamicos, e a possibilidade de empregar
essa ferramenta em aplicagdes de otimizagao
dindmica em tempo real €, no presente,
objeto de investigagdo. Entretanto, a
simulacao do sistema em regime permanente
¢ igualmente relevante, por si propria e para
fornecer inicializagdes consistentes de
problemas transientes.

A solugdo de problemas de otimizagao
estacionaria ¢, também, de grande
importdncia no  desenvolvimento  de
processos. Este ¢ o caso do presente trabalho,
que enfoca um trem de colunas de destilagdo
tipicamente utilizado em plantas de producao
de biodlcool de 1* geracdo, e cuja aplicagdo
pode ser estendida a 2* geracgdo. Ele se insere
em um projeto maior que visa a otimizagao
estaciondria de uma planta de producdo de
acucar e alcool de 1* e 2 gerag¢ao (no bojo do
programa FAPESP-BIOEN).

Durante a otimizagdo, as variaveis de
entrada do trem de colunas terdo seus valores
alterados pelo algoritmo de busca. Desta
forma, faz-se necessario dispor de modelo
robusto das colunas, a fim de garantir sua
convergéncia para uma faixa factivel de
condi¢cdes de entrada. Com esse intuito,
propde-se aqui uma abordagem ndo
convencional para contornar a dificuldade de
convergéncia de modelos de torres de
destilagdo, operando em estado estacionario.

Uma possivel abordagem para esta
questdo  consiste na  utilizacdo  de
interpoladores do tipo tabelas
multidimensionais de inspecdo (NELLES,

3081



EBA

2.0\0
B° Encontro Brasileiro de
CO B EQ Vv CBTERMD el

XVIII Congresso Brasileiro de

Engenhﬂrla Qu‘ml(a I‘tﬂNGI!!SI‘I BRASILEIRO DE

TERMODINAMICA APLICADA

2001), em lugar do modelo fenomenologico
da coluna de destilagdo. Neste procedimento,
utilizam-se as respostas de um modelo
fenomenologico, rodado assincronamente,
off line, para gerar uma tabela contendo as
variaveis de entrada e saida relevantes para a
coluna que serd simulada. O interpolador,
entdo, passa a ler a tabela para obter
estimativas para a varidvel de saida conforme
a entrada. A principal desvantagem deste
método ¢ a dimensdo da tabela que cresce
exponencialmente com o numero de
variaveis de entrada, tornando-o pouco
pratico para mais que cinco variaveis de
entrada (NELLES, 2001).

Assim, o objetivo deste trabalho ¢
apresentar uma alternativa para o problema
da convergéncia de colunas de destilagdo em
simuladores  baseados em  equacgdes,
utilizando um interpolador do tipo tabelas
multidimensionais de  inspe¢do  para
representar o estado estaciondrio da coluna
de destilagdo. Os resultados obtidos através
dessa abordagem foram comparados com os
obtidos pela resolucdo rigorosa do modelo de
uma coluna de destilagao.

2. MATERIAIS E METODOS

O caso-base, utilizado como referéncia
nas simulagdes das colunas, foi apresentado
por Dias (2008). A Figura 1 apresenta o trem
de colunas empregadas na purificacio do
etanol.
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Figura 1: Imagem esquematica do trem de
colunas tipico de uma industria de produgao
de alcool (DIAS, 2008).

O vinho deslevedurado, proveniente
das centrifugas, com concentra¢do de etanol
entre 7 ¢ 10% em massa, ¢ a corrente de
entrada do trem de colunas. Na configuracao
mais freqiiente empregam-se cinco colunas
(A, A1, D, B e Bl). As trés primeiras (A, Al
e D) sdo montadas uma sobre a outra, de
modo que somente a coluna A possui
refervedor e a coluna D condensador. O
produto de fundo deste conjunto ¢ a vinhaga.
No topo do segundo conjunto (formado pelas
colunas B e BIl), chamado de trem de
retificacdo, obtém-se o alcool etilico
hidratado.

Por simplicidade, somente as colunas A
e Al foram utilizadas no presente trabalho
para a validagdo da abordagem descrita.

Dados de processo (variaveis de
entrada do modelo) foram introduzidos no
simulador comercial ASPEN Plus (versao
AspenOne 7.0) para gerar a tabela de
interpolagdo. Foi utilizado o mddulo
RADFRAC que realiza a simulagdo rigorosa
da coluna. A fase liquida foi modelada
utilizando a equagdo NRTL com os
parametros fornecidos pelo proprio ASPEN
e, para a fase vapor, utilizou-se a equagdo de
gas ideal. Procurou-se varrer uma regido de
operagdo ao redor do ponto nominal,
variando de = 20% as entradas do modelo.

Foram escolhidas como varidveis de
entrada: a fragdo molar de etanol na corrente
de entrada (zg), a vazao de vapor no topo da
coluna (Fp) € a vazdo de vapor na saida
lateral da mesma (Fyyor). Como varidveis
resposta, foram escolhidas as temperaturas
no topo da coluna (Typ), na saida lateral
(Tvapor) € no fundo (Tumao), 0 calor trocado no
refervedor (Qr), a fracdo molar de etanol no
fundo da coluna (x3) e a fracdo molar na
saida lateral (xv).
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Os dados obtidos no trabalho de Dias
(2008) foram escolhidos como pontos
centrais da malha de interpolagdo. Geraram-
se duas malhas de espagamento constante,
uma com cinco (malha 1) e outra com 17
(malha 2) pontos para cada varidvel de
entrada.

A resposta dada pelo interpolador
consiste nos pontos mais proximos a entrada
ponderados pelas areas (ou volumes,
hipervolumes, etc.) opostas a ele, como
mostra a equagao (1).

(1)

Na qual n» é o nimero de variaveis de
entrada, w; ¢ o valor da variavel resposta em
um dos pontos da tabela de interpolagdo e a;
¢ a area (ou volume, etc) oposta ao ponto.

Uma vez criada a tabela de inspecdo, a
mesma foi utilizada para simular a coluna no

EMSO. Para isso foi utilizado um plug-in,
desenvolvido pelos autores, que realiza a
leitura da tabela e o processo de interpolacao,
seguindo o modelo descrito no item anterior.

Para a validagio do modelo,
escolheram-se pontos no interior da regido de
trabalho que ndo coincidissem com os das
malhas utilizadas, pois pontos coincidentes
gerariam respostas idénticas. Estes pontos
foram distribuidos tanto em posicoes
proximas as bordas da malha, como em
regides centrais. Assim, pdde-se estudar a
variagdo da precisao dos dados previstos pelo
interpolador com relacdo a regido em que
estes se encontram.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

A Tabela 1 apresenta os valores
empregados para cada varidvel de entrada
para as duas malhas geradas e a Tabela 2
indica os pontos utilizados para validagao das
respostas das tabelas de inspecao.

Tabela 1: Valores para as variaveis de entrada utilizadas nas malhas de interpolacao.

Malha 1 (5 pontos) Malha 2 (17 pontos)
Ftopo F vapor Zg Ftopo Fvgpor V43
9,31 2,93 0,059 9,31 2,93 0,059

- - - 9,60 3,02 0,061
- - - 9,89 3,11 0,063
- - - 10,18 3,20 0,065
10,47 3,29 0,066 | 1047 3,29 0,066
- - - 10,76 3,38 0,068
- - - 11,05 3,47 0,070
- - - 11,34 3,57 0,072
11,63 3,66 0,074 | 11,63 3,66 0,074
- - - 11,92 3,75 0,076
- - - 12,22 3,84 0,077
- - - 12,51 3,93 0,079
12,80 4,02 0,081 12,80 4,02 0,081
- - - 13,09 4,11 0,083
- - - 13,38 4,21 0,085
- - - 13,67 4,30 0,087
13,96 4,39 0,088 | 13,96 4,39 0,088
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Tabela 2: Pontos escolhidos para a validacdo das malhas de interpolagao.

/x Ftopo Fvapor Ttopo Tvapor Tundo QR XB Xy
1 0,060 3,04 9,82 374,7 375,7 384,6 |2,9E+07 |3,5E-03| 0,44
2 | 0,060 3,04 13,60 374,7 3779 385,0 |3,7E+07 | 1,6E-07| 0,34
3 | 0,060 3,59 12,72 374,7 377,8 385,0 |3,6E+07|2,4E-07| 0,35
4 | 0,067 3,86 13,60 374,2 3774 385,0 |3,8E+07 | 1,2E-07| 0,36
5 1 0,069 3,04 11,85 374,1 375,2 385,0 |3,2E+07 |3,3E-05| 0,46
6 | 0,069 3,31 13,60 374,1 376,8 385,0 |3,6E+07 |3,3E-07| 0,39
7 | 0,069 3,59 11,85 374,1 375,7 385,0 |3,3E+07 |4,4E-06| 0,44
8 | 0,076 3,31 9,82 373,6 374,5 383,2 | 2,8E+07 | 1,4E-02| 0,49
9 | 0,082 3,04 9,82 373,2 374,2 382,5 |2,7E+07 | 2,0E-02| 0,50
10 | 0,082 3,59 12,72 373,2 374,2 385,0 |3,3E+07 | 2,1E-04| 0,50
11 | 0,082 4,05 10,98 373,2 374,1 384,0 |3,1E+07|7,7E-03| 0,50
12 | 0,082 4,05 13,60 373.2 375.4 385,0 |3,6E+07 |6,4E-07| 045

As Tabelas de 3 a 6 apresentam, para
os pontos utilizados na validagdo, os valores
obtidos pelo modelo fenomenologico, pelas
duas malhas de interpolacdo e os erros (2)

relativos das predicdes da tabela de
inspec¢ao, calculados pela equagdo (2):

Tabela 3: Resultados obtidos para Tiepo

Tiopo Erro relativo

Fenomenologico | Malha 1 | Malha 2 | Malha 1 | Malha 2
1 374,7 374,7 374,7 | 6,6E-06 | 1,3E-06
2 374,7 374,7 374,7 | 3,9E-06 | 1,3E-06
3 374,7 374,7 374,7 | 4,8E-06 | 4,9E-07
4 374,2 374,2 374,2 | 3,6E-06 | 1,8E-06
5 374,1 374,1 374,1 | 1,0E-05 | 7,0E-07
6 374,1 374,1 374,1 | 1,0E-05 | 3,5E-07
7 374,1 374,1 374,1 | 1,1E-05 | 2,6E-06
8 373,6 373,6 373,6 | 8,2E-06 | 5,2E-06
9 373,2 373,2 373,2 | 4,0E-06 | 4,0E-06
10 373,2 3732 373,2 | 4,5E-06 | 6,2E-06
11 373,2 373,2 373,2 | 5,0E-06 | 5,7E-06
12 373,2 3732 373,2 | 5,0E-06 | 5,7E-06

Os resultados indicados na Tabela 3
ilustram a alta precisdao do interpolador, para
ambas as malhas, ao prever as temperaturas
de topo. O mesmo ocorre para as
temperaturas da retirada de vapor (Tyapor) € do
fundo (Tanw) que, por motivo de concisdo,
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ndo sao apresentadas aqui. Com efeito, o
maior erro relativo observado foi da ordem
de 4,3% 10 (ou seja, de 0,16 K). A precisdo
de qualquer instrumento de medida de
temperaturas no processo industrial sera,
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certamente, ordens de grandeza inferior a

esse desvio.

O mesmo comportamento qualitativo ¢
observado para a previsao do fluxo de calor

no refervedor, Qg (vide Tabela 4). Mais uma
vez, a malha mais fina teve desempenho
semelhante a de cinco pontos.

Tabela 4: Resultados obtidos para Qg

Qr Erro Relativo

Fenomenologico| Malha 1 | Malha 2 |Malha 1| Malha 2
1 2,88E+07 2,88E+07 | 2,88E+07 | 6,6E-04 | 2,0E-05
2 3,70E+07 3,70E+07 | 3,70E+07 | 1,6E-06 | 6,5E-06
3 3,63E+07 3,63E+07 | 3,63E+07 | 2,4E-06 | 1,1E-05
4 3,77E+07 3,77E+07 | 3,77E+07 | 1,4E-06 | 3,1E-05
5 3,17E+07 3,18E+07 | 3,17E+07 | 2,3E-03 | 1,8E-04
6 3,63E+07 3,63E+07 | 3,62E+07 | 2,5E-05 | 5,3E-05
7 3,30E+07 3,30E+07 | 3,30E+07 | 3,3E-04 | 5,4E-05
8 2,78E+07 2,78E+07 | 2,78E+07 | 2,6E-04 | 4,1E-05
9 2,68E+07 2,68E+07 | 2,68E+07 | 2,4E-04 | 2,1E-05
10 3,30E+07 3,31E+07 | 3,31E+07 | 1,8E-03 | 4,7E-04
11 3,07E+07 3,07E+07 | 3,07E+07 | 2,0E-04 | 8,6E-06
12 3,60E+07 3,60E+07 | 3,60E+07 | 1,2E-04 | 1,5E-04

Também para a fragdo molar de etanol
na retirada lateral, xv, observou-se um
excelente desempenho do interpolador, pois
as previsdes de ambas as malhas se
aproximaram muito das do modelo
fenomenologico (Tabela 5).

A fragdo molar de etanol no produto de
fundo, prevista pelo modelo fenomenologico,
¢ muito baixa, sempre inferior a 1,5x102. H4,
contudo, variagdes relativas importantes em
xs, de até cinco ordens de grandeza. E de se
esperar, assim, erros relativos maiores nessa
resposta (Tabela 6). Neste caso, as diferengas
entre as duas malhas passam a ser
importantes. Entretanto, esse ponto deve ser
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relativizado, em fun¢do da significancia dos
valores de xg. Com efeito, se fosse essencial
estimar xg com precisdo (por exemplo, em
virtude de uma especificagdo estreita de um
contaminante no produto final), a acuidade
dessa previsdo poderia justificar o uso de
uma malha mais refinada para a tabela de
inspe¢do. Entretanto, no caso estudado aqui,
a fracao de etanol no fundo seria apenas uma
perda muito pequena do processo, sem
grande impacto em uma funcdo objetivo
econdmica, por exemplo. Com isso, pode-se
recomendar, no presente caso, a utiliza¢ao da
malha de cinco pontos, novamente,
reduzindo assim a dimensionalidade do
interpolador utilizado.
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Tabela 5: Resultados obtidos para xv

Xy Erro Relativo

Fenomenologico | Malha 1 | Malha 2 | Malha 1 | Malha 2

1 0,44 0,44 0,44 | 4,8E-03 | 7,3E-05

2 0,34 0,34 0,34 1,7E-03 | 9,3E-05

3 0,35 0,35 0,35 | 6,5E-04 | 1,0E-04

4 0,36 0,36 0,36 1,7E-03 | 2,7E-04

5 0,46 0,46 0,46 1,5E-02 | 1,5E-03

6 0,39 0,40 0,39 1,8E-03 | 3,1E-04

7 0,44 0,44 0,44 1,2E-03 | 3,3E-04

8 0,49 0,49 0,49 | 5,7E-04 | 4,0E-05

9 0,50 0,50 0,50 |3,1E-04 | 1,2E-04

10 0,50 0,50 0,50 1,1E-02 | 3,8E-03

11 0,50 0,50 0,50 | 3,3E-04 | 2,4E-04

12 0,45 0,45 0,45 | 6,6E-04 | 6,0E-04

Tabela 6: Resultados obtidos para xg
Xp Erro Relativo
Fenomenologico Malha 1 | Malha?2 | Malhal | Malha 2
1 3,49E-03 3,74E-03 | 3,49E-03 | -7,0E-02 | 1,1E-03
2 1,63E-07 2,47E-07 | 1,67E-07 | -5,1E-01 | 2,4E-02
3 2,42E-07 3,25E-07 | 2,46E-07 | -3,5E-01 | 1,6E-02
4 1,24E-07 2,06E-07 | 1,26E-07 | -6,5E-01 | 1,3E-02
5 3,33E-05 1,08E-03 | 1,48E-04 | -3,2E+01 | 3,4E+00
6 3,28E-07 6,63E-07 | 3,42E-07 | -1,0E+00 | 4,2E-02
7 4,43E-06 1,71E-04 | 5,10E-06 | -3,8E+01 | 1,5E-01
8 1,42E-02 1,42E-02 | 1,42E-02 | -1,2E-03 | 2,0E-03
9 2,01E-02 2,00E-02 | 2,01E-02 | -1,5E-04 | 1,5E-03
10 2,13E-04 1,08E-03 | 5,39E-04 | -4,1E+00 | 1,5E+00
11 7,73E-03 7,73E-03 | 7,78E-03 | -2,9E-04 | 6,7E-03
12 6,39E-07 7,21E-05 | 6,83E-07 | -1,1E+02 | 7,0E-02
4. NOMENCLATURA Trundo — Temperatura no fundo da coluna;

a; — area oposta ao ponto i da malha; Tiopo — Temperatura no topo da coluna ;

Tyapor — Temperatura na saida lateral da
coluna;

Fiopo — Vazdo molar no topo da coluna;

Frapor — Vazao molar na saida lateral da
coluna;

Qr — Calor trocado no refervedor da coluna; xp — Fragdo molar no fundo da coluna;
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w; — Valor da variavel nos pontos da malha;
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Xy - Fragdo molar na saida lateral da coluna;

y — Variavel resposta do interpolador;
5. CONCLUSAO

A utilizagdo de interpoladores do tipo
tabelas de inspe¢do multi-lineares em
substituicdo a modelo fenomenologico de
coluna de destilacio apresentou boa
aproximacgdo, para o caso das primeiras
colunas do trem de uma planta de produgao de
etanol. A regido dos pontos interpolados
apresentou pouca ou nenhuma influéncia na
qualidade da precisao da malha. A previsdo da
fragdo molar de etanol no produto de fundo
apresentou maiores erros relativos, em fungado
dos pequenos valores que essa variavel
assume e de sua grande variabilidade. Para
este caso especifico, como o etanol perdido no
fundo ndo ¢ um contaminante que deva ser
controlado de forma fina, conclui-se que
mesmo um modelo mais grosseiro, utilizando
uma malha de apenas cinco pontos para
interpolagdes, conseguiu prover resultados
satisfatorios.

O interpolador foi incorporado como
um plug-in do simulador EMSO com sucesso.
Desta forma, aumenta-se a robustez do
simulador ao se processarem as varias
iteracdes que a solucdo de um problema de
otimizacao estacionaria da planta demanda.
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