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RESUMO - Neste trabalho foram feitas modificagGes no cédigo fonte do AUTO 2000,
escrito em linguagem C, baseado nas modificagcdes feitas por von Clausbruch et al.
(2006)™ no AUTO 97, escrito em FORTRAN para que 0 AUTO 2000 pudesse trabalhar
com sistemas de equacOes algébrico-diferenciais e entdo foi feita a integracdo desse
programa modificado, 0 AUTO DAE 2000 com o simulador de processos EMSO
(Environment for Modeling Simulation Optimization), programado em C++.

Palavras Chaves: bifurcacéo, estabilidade, continuacéo.

INTRODUCAO

A modelagem dos  diversos
processos da industria quimica mostra a
existéncia de multiplicidade de estados
estacionarios, presenca de ciclos limites e
outros comportamentos nao-lineares. Além
disso, grande parte dos modelos dos
processos € descrito por sistemas de
equacdes algébrico-diferenciais (EAD’s)
muitos deles com indice superior a um.
Esses dois aspectos sdo problemas para 0s
simuladores de processos comerciais
conhecidos, o0 primeiro porque 0S
simuladores ndo sdo capazes de detectar
aquelas particularidades. Quanto ao
segundo aspecto, o problema existe
quando o indice do sistema é superior a
um. Dessa forma, o objetivo deste trabalho
¢ adaptar e integrar o software AUTO, que
¢ capaz de obter os multiplos estados
estacionarios e construir diagramas de
bifurcacdo, com o simulador de processos
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EMSO (Environment for Modeling
Simulation Optimization), que é capaz de
resolver EAD’s de indice elevado.

METODOLOGIA

O primeiro passo para a obtencédo
do software integrado foi a adaptacdo do
cédigo do AUTO 2000, escrito em
linguagem C, para que este pudesse tratar
de EAD’s. Essa adaptacgéo foi feita baseada
no trabalho de von Clausbruch et al.
(2006)® realizado no AUTO 97 (em
FORTRAN). Posteriormente, o AUTO
2000 modificado foi integrado ao
simulador de processos EMSO,
programado em C++ e que tem a fungéo de
prover os modelos de processos na forma
de EAD’s, conforme esquema da Figura 1.
Com isso obteve-se 0 AUTO DAE 2000,
que tem a possibilidade de realizar analises
de estabilidade de EAD’s de indice um.
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Figura 1: Fluxo de informacd@es para a solugdo problema apds as modificacGes.

A etapa de validagdo do programa
foi feita baseada em dois sistemas de
equacles. O primeiro se baseia em um
sistema reacional do tipo A->B, cujas
equacgdes em variaveis adimensionalizadas
estdo enumeradas de 1 a 3.

du
d - =-U + pl(l_ul)US (1)
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O diagrama de estados estacionarios
desse sistema foi feito variando o
parametro p; de 0 a 0,15. Os valores dos
parametros p, e ps estdo na Tabela 1.

Tabela 1: Parametros do primeiro
sistema de equacoes.
p2 14

P3 2

O segundo sistema de equagOes
utilizado para a validagdio do novo
software se baseia no trabalho de Gamboa-
Torres e Flores-Tlacuahuac (2000)®. Este
trabalho traz apresenta a modelagem de um
reator CSTR onde acontece a reacdo em
série A>B->C. As equagdes 4 a 9
mostram a modelagem desse sistema nas
varidveis adimensionalizadas.
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O diagrama de estados estacionarios
foi obtido variando o parametro g. de 0 a
5. Os pardmetros utilizados para a
resolucdo das equacbes podem  ser
visualizados na Tabela 2.

Tabela 2: Parametros do segundo
sistema de equacoes.

2 0,133 0, 10
B 8 5, 1
o 1 4 1000
q 1 X1f 1
o 1 Xof 0
S 0,01 Xaf 0
4 1 Xaf -1

Esses sistemas de equagOes foram
resolvidos no AUTO antes das
modificacbes serem implementadas e
também resolvidas como EAD’s e EDO’s



tanto no AUTO 2000 modificado como no 0 primeiro sistema de equacdes, podem ser

AUTO DAE 2000 integrado com 0 EMSO. visualizadas nas Figuras 2 a 5. onde
A forma como deve ser estruturado o uprime é o vetor das derivadas de u em
sistema de equagcbes no AUTO antes e relacdo ao tempo.

apos as modificacdes (em linguagem C) e
a estrutura no EMSO, exemplificadas para

ul = u[0]:;

uz = ufi]:

e = exp(ui);

f[O0] = —ul + par[0] * (1 - ul) * e;

f[1] = —u2 + par[0] * par[l1l] * (1 - ul)] * e - par[2] * ud;

Figura 2: Estrutura das equacdes no AUTO antes das modificagdes (em linguagem C).

ul = u[0]:
uz = uf[1j:
e = gxplug);

£[o]
£[1]

-ul + par[0] * (1 - ul) * & - uprime[0]:
-uZ + par[0] * par[l] * (1 - ul)] * & — par[Z] ¥ uid - uprime[1l]:

Figura 3: Estrutura no AUTO para EDO’s ap6s as modifica¢bes (em linguagem C).

ul = u[0]:
uz = uf[l]:
ufz]:

u3

f[0] = -ul + par[0] * (1 - ul) * w3 - uprime[0]:;
f[1l] = -uZ + par[0] * par[l] * (1 - ul) * u3 - par[2] * 12 - uprimel[1]:
fl[2] -u3 + expiu):

Figura 4: Estrutura no AUTO para EAD’s apds as modificacdes (em linguagem C).

uzing "typesz';
~Flowsheet ab_dae

FPARAMETERS
pl as Real;
p?2 as Real;
pd as Real;

WARTIAELES

ul as Real;
uZ as Real;
ul as Real;

SET

pl
pZ
p3
EQUATIOMNS

diffiullv's’
diffiu2iv's'
ul = explfu?l;

o
M=

4;

-ul + pl ¥ {1 - ull) * ui;
—uZ2 + pl ¥ p2 ¥ (1 - ul) Y uld - p3 ¥ u;

Figura 5: Estrutura do equacionamento no EMSO.



RESULTADOS

O diagrama de estados estacionarios
para o0 primeiro sistema de equacoes,
obtido antes e apds as modificagbes do
AUTO pode ser visualizado nas Figuras 6
a 8. O diagrama da Figura 6 foi construido
usando o sistema de EDO’s da Figura2 e o
diagrama da Figura 7 € resultado do
sistema de EDO’s da Figura 3. A Figura 8
reproduz os diagramas obtidos pelo AUTO
DAE 2000 tanto pelo sistema de EAD’s da
Figura 4 quanto pelo sistema modelado no
EMSO, de acordo com a Figura 5, usando
a interface da Figura 1.
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Figura 6: Estados estacionarios do
primeiro sistema de equacdes feito no
AUTO antes das modificacoes.
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Figura 7: Estados estacionarios do
primeiro sistema de equacgdes como
EDO’s feito no AUTO DAE 2000.

0.000 0,025 0.050 0.075 0.100 0.125 0.150 0.175

Figura 8: Estados estacionarios do
primeiro sistema de equacgdes como
EAD’s feito no AUTO DAE 2000.

A analise das figuras mostra que o
diagrama de estados estacionarios, pontos
Hopf e regides de estabilidade foram os
mesmos antes e ap0s a etapa de
modificacdes do AUTO.

Os diagramas de estados
estacionarios também foram obtidos para o
segundo sistema de equacOes e podem ser
visualizados nas Figuras 9 a 11. A Figura
11 reproduz tanto o resultado para o
AUTO DAE 2000 com o modelo na forma
de EAD’s implementado em linguagem C
quanto para 0 modelo implementado no
EMSO.
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Figura 9: Estados estacionarios do
segundo sistema de equac0es feito no
AUTO antes das modificaces.
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Figura 10: Estados estacionarios do

segundo sistema de equagdes como
EDOQ’s feito no AUTO DAE 2000.
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Figura 11: Estados estacionarios do
segundo sistema de equagdes como
EAD’s feito no AUTO DAE 2000.

Da mesma forma que para o primeiro
sistema de equac0es, 0s diagramas obtidos
para 0 segundo sistema de equacgdes sdo
iguais antes (Figura 9) e depois das
modificagdes (Figura 10) no AUTO. Os
diagramas obtidos também foram os
mesmos antes e depois de ser feita a
integracdo com o0 EMSO.

CONCLUSOES

Os resultados apresentados mostram
que a adaptacdo do AUTO 2000 para que
ele pudesse trabalhar com sistemas de
EAD’s e a integracdo com o0 EMSO foram
feitas com sucesso, haja vista a
equivaléncia dos resultados obtidos em
todos os passos da fase de adaptacdo do
software com aqueles obtidos com o
AUTO antes de iniciarem as alteragdes no
seu codigo fonte. Os proximos passos
desse trabalho € iniciar uma nova etapa de
alteracdes no cddigo fonte do programa
para que este possa trabalhar com sistemas
de equacbes com indice superior a um, 0
que ainda é uma limitacdo do software na
fase em que se encontra.
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