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RESUMO

Como contribui¢do inicial, este trabalho propde a substituicdo do MPT por um cédigo
desenvolvido em MATLAB®, uma vez que este sana a deficiéncia do primeiro em regides nio
convexas. No ambito da operabilidade estaciondria, aborda dois estudos de caso: uma mistura
de correntes com diferentes restricdes em vazodes e temperaturas € um CSTR encamisado para
condu¢ao de uma reagdo exotérmica. Neste, a EDS foi tratada do ponto de vista estatistico,
em que quanto maior o distirbio menor a probabilidade de ocorréncia. Informagdes relativas
ao indice de operabilidade (OI) foram inseridas em um controlador proporcional-integral de
modo que este conduzisse, de forma rdpida e direta, a um estado permanente que garanta as
especificacdes desejadas. Quanto a perspectiva de operabilidade dindmica, a proposta €
fundamentada na andlise a cada periodo. O modelo utilizado, bem como suas condicdes e
restricdes foi delimitado por um reator batelada de bancada. Uma rotina programada em VBA
€ capaz de realizar experimenta¢des numéricas de forma automética e foi desenvolvida com o
propésito de simular um massivo planejamento experimental utilizado na metodologia
dependente do tempo. Este cédigo cria um banco de dados série-temporal, aplica uma técnica
para reconciliacdo dos elementos quanto ao passo e pode ser utilizada conjuntamente a grande
maioria dos simuladores dindmicos comerciais. Foi sugerida uma nova abordagem para a
regido desejada (DOS) baseada na regido de confiabilidade conjunta de modo a estabelecer
este conjunto em cada intervalo e com carater de controle estatistico de processos. A proposta
para delimitacdo dos entornos necessarios a operabilidade apresentou respostas satisfatdrias
diante comportamentos convexos ou ndo. Os resultados mostraram que a EDS, apresentou
maior eficiéncia em problemas ndo lineares, j4 que leva em conta um histérico na
determinagdo de perturbacdes e a consideracdo dos extremos ndo necessariamente abrange os
intermedidrios. Mediante falhas em faixas esperadas, a conciliacdo de operabilidade a uma
malha “feedback” sempre assegurou a DOS. Foi obtido um perfil de superficies, para
monitoramento e controle da operagdo ao longo do tempo, que conduz a DOS requerida ao

final da batelada.

Palavras-chave: Operabilidade; Reator Batelada; Experimentacdo; Modelagem; Simulacdo

numérica.



ABSTRACT

As an initial contribution, this work proposes the MPT replacement by a code developed in
MATLAB®, since it heals the deficit of the first one in non-convex regions. In the stationary
operability scope, it deals with two case studies: a mixture of streams with different
restrictions in flow and temperatures and a jacketed CSTR to conduct an exothermic reaction.
In this, the method treated the EDS from a statistical point of view in which as larger is the
disorder lower is the probability of occurrence. Information on the operability index (OI) was
entered into a proportional-integral controller so that it would lead, quickly and directly, to a
steady state that guarantees the desired specifications. In dynamic operability scenery, the
proposal performs analysis in each period. A batch bench reactor delimited the model as well
as its conditions and restrictions. A VBA routine capable of automatically performs numerical
experiments was developed with the purpose of simulating one massive experimental
planning used in the time-dependent methodology. This code creates a time-series database,
applies a technique for reconciling the elements in step and can be used with the vast majority
of dynamic commercial simulators. A new approach for the DOS based on joint confidence
region was suggested to establish this set at each interval and with statistical process control
character. The proposal for shape delimitations required along the procedure showed
satisfactory responses to convex and non-convex behaviors. The results showed that the EDS,
presented greater efficiency in nonlinear problems since it takes into account historical data in
the disturbance determination. Also, the extreme perturbation values do not necessarily cover
the intermediates. Through failures in expected ranges, the reconciliation of operability and a
feedback loop has always ensured DOS. Surface profiles were obtained for monitoring and

control the operation over time, leading to the required DOS at the end of the batch.

Keywords: Operability; Batch Reactor; Experimentation; Modeling; Numerical simulation.
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A presenca de um mercado cada vez mais exigente e competitivo motiva indudstrias
quimicas a empregar esfor¢os por uma producdo sempre mais eficiente, com uma méixima
conversdo de matéria-prima e um minimo de custos necessarios. Isto implica em um rigoroso
atendimento a especificagdes ora impostas por clientes ora por normas regulamentadoras.
Nesse sentido, a operabilidade e o controle, automadtico e/ou estatistico, de processos podem
oferecer ferramentas e metodologias valiosas. Destacando-se, nesse trabalho, a primeira, que
representa objeto de estudo para avaliacao da possibilidade de atendimento a requisitos, dado
o condicionamento de um sistema.

Determinados processos exigem uma maior precisdo, uma vez que a drea em que 0s
produtos sdo destinados oferece pequena margem para erros, como por exemplo, na industria
alimenticia, farmacoldgica, quimica fina, entre outros produtos de elevado valor agregado.
Outro requisito, cujos intervalos permissiveis estreitaram-se nos ultimos anos, ¢ o ambiental,
motivando um controle rigoroso de rejeitos para além de preservar o meio ambiente, evitar
encargos com multas e processos judiciais. De forma semelhante, por exigéncias de normas
regulamentadoras, aumentaram-se os cuidados quanto a seguranca dos colaboradores e da
comunidade fisicamente préxima a uma unidade industrial. Assim, € crucial manter o controle
de um processo quimico em um dos pontos operacionais projetado.

E prudente projetar processos continuos, mesmo que para operacio em mais de um
estado estaciondrio, conjuntamente com a malha de controle, levando-se em consideragcdo
flutuacdes de mercado, seguranga industrial, aspectos ambientais, mudanga de equipamentos,
adequacdo de produtos, modificagdes no processo, otimizacdes, etc. Conforme um projeto
avanga, surgem restricdes, tais como vazdes, temperaturas, remocdes de energia, limites
fisicos, bem como os que determinam a viabilidade econdomica do negbcio, entre outros. E
esses aspectos devem permitir que commodities sejam produzidas dentro de especificagdes.
Dessa forma, aplicagdo de andlises de operabilidade € til desde etapas de planejamento,
supervisdo e verificacdo de processos, antecipa¢do de paradas, até um direcionamento para
controle e otimizagdes.

Nessas diferentes etapas, plantas quimicas vém sendo cada vez mais assistidas de
abordagens com base em modelagem e simulagdo de processos. A criagdo de um modelo
consiste na descri¢do, com nivel aceitdvel de detalhes, de determinado fendmeno ou operagao
unitdria por meio de equacdes algébricas e/ou diferenciais. Estas podem ser implementadas
em codigos e/ou somente utilizadas em blocos disponibilizados por softwares comerciais. A

resolucdo destas permite a reproducdo, em computador, de incontaveis cendrios presentes na



22

realidade, de forma segura e com pequenos investimentos financeiros. Tais modelos também
podem tomar histérico de dados como base e fornecer resultados de cunho estatistico.

Andlises mais detalhadas com conclusdes mais robustas podem ser alcangadas quando
a dindmica de um processo € conhecida; e para processos em batelada ou semi-batelada, passa
a ser fundamental. Assim, a simulacdo de um modelo dinamico, além de oferecer respostas
quanto a influéncia de determinada variacao no sistema e o tempo necessario para o alcance
de um novo estado estaciondrio, pode auxiliar na constru¢do de malhas de controle, bem
como servir como base para otimizacao de um processo.

Analisar a operabilidade consiste em avaliar se um processo operando em
determinadas condi¢des consegue satisfazer um conjunto desejado de saidas (DOS) na
presenca de distirbios previstos (EDS) e sem violar nenhuma restricdo (AIS) (LIMA;
GEORGAKIS, 2010). Este estudo pode ser realizado de um ponto de vista estaciondrio ou
dindmico. Para o primeiro, apenas as condi¢des em estado permanente sdo importantes, j4 0
principal objetivo do segundo € avaliar o tempo necessdrio para que novos estados
estaciondrios sejam atingidos. Resultados interessantes podem ser alcancados por meio de
andlises graficas e pela avaliagdo de pardmetros importantes, como o indice de operabilidade
(OD. A metodologia requer cédlculos de dimensdes, como drea em casos bidimensionais,
volume em tridimensionais, além de interseccdo entre figuras geométricas. Para tanto, utiliza-
se algumas ferramentas computacionais, sendo a Multi-Parametric Toolbox (MPT) e a
Geometric Bounding Toolbox (GBT) mais conhecidas implementadas em MATLAB®
(Mathworks™, Inc).

O principal objetivo deste trabalho € desenvolver uma nova abordagem dindmica de
operabilidade, em que seja possivel ter andlises instantdneas e correlatas ao tempo,
permitindo, assim, gerar conclusdes se o processo, em determinado momento, serd possivel de
satisfazer especificacdes desejadas. Tal metodologia podera ser utilizada tanto para propdsitos
de projeto e otimizacdes (por exemplo, redugcdo de tempos de batelada), quanto para fornecer
direcionamentos a estruturas de controle. A motivacdo para o desenvolvimento deste estudo é
fundamentada na reduzida bagagem, por parte da literatura, de operabilidade em sistemas
batelada e semi-batelada. Além disso, espera-se que a metodologia seja um assistente robusto
principalmente para processos em que a acurdcia € crucial para viabilidade econdmica.

E também esperado que o trabalho contribua para utilizacio de ferramentas estatisticas
na determinacdo de disturbios esperados, além de oferecer uma possivel substitui¢cdo para o

MPT, o qual ndo funciona bem em regides convexas. Por fim, h4 expectativa de adicionar
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conceitos da Industria 4.0 de modo a agregar valor cientifico e proporcionar aplicacdo pratica

industrial viavel.

1.1. OBJETIVOS

1.1.1. Objetivo geral

Estudo de operabilidade em sistemas batelada, por meio da introdu¢do de nova

abordagem dinamica integrando ferramentas estatisticas por meio de uma metodologia capaz

de avaliar, ao longo do tempo, medidas de operabilidade.

1.1.2. Objetivos especificos

Introduzir uma nova abordagem de avaliagdo da operabilidade do ponto de vista
dindmico;

Definir metodologia para criagdo de regides para operabilidade dinamica;

Avaliar operabilidade dinAmica em sistemas reativos batelada;

Investigar indice de operabilidade ao longo da dinamica do problema;

Definir perfil dindmico (desejado) para que seja possivel atingir especificacdes;

Integrar avaliacdo estatistica na defini¢do das regides e na andlise de disturbios;

1.2. CONTRIBUICOES

Este trabalho apresenta propostas para o desenvolvimento da metodologia de

operabilidade. Dentre as contribuicdes, € possivel citar:

a.

Substitui¢io do MPT: a toolbox desenvolvida em MATLAB® é a mais utilizada
na literatura para andlise das regides necessdrias a operabilidade. Entretanto, ndo
apresenta resultados satisfatorios na avaliacdo de ndo-convexidades. A funcgdo
proposta tem o objetivo de sanar essa dificuldade;

Cédigo para experimentacio automatica utilizando simuladores comerciais
dindmicos: durante o desenvolvimento da metodologia de operabilidade dindmica,
evidenciou-se a necessidade de uma grande quantidade de simulag¢des, o que

demandaria excessivo esfor¢co manual. Para contornar o problema, propds-se uma
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rotina de execucdo de experimentos, a qual atualiza automaticamente o simulador
quanto as entradas, envia ordem para execuc¢do, coleta os pontos com passo de
tempo determinado e, por fim, armazena em um banco de dados. O cddigo,
desenvolvido em EXCEL/VBA, comunica-se diretamente com diferentes
simuladores dindmicos do pacote Aspen Plus; entretanto, pode ser facilmente
adaptado a outra plataforma via protocolo OPC. Esta ferramenta pode ser utilizada
para outros fins, exemplo andlise de sensibilidade, além da aplicacdo em
operabilidade;

c. Avaliacdo da DOS do ponto de vista probabilistico: uma vez na auséncia de
definicdo da regido desejada, propds-se a regido de confiabilidade conjunta. Além
de cardter probabilistico, a estratégia fornece informacao quanto a correlagdo entre
varidveis. O codigo desenvolvido pode ser aplicado para qualquer dimensao e para
outros estudos além de operabilidade;

d. Definicdo da EDSp: na literatura, a regido de distirbios é considerada por seus
valores extremos, representando um pior cendrio. Entretanto, a probabilidade de
ocorréncia de uma perturbacdo de menor intensidade € maior do que uma de
maior. Foi inserida essa consideracdo quanto a magnitude. Adicionalmente, para
andlise de operabilidade dindmica, outros fatores passaram a compor a defini¢ao
desse conjunto: momento de ocorréncia e duracao;

e. Operabilidade dinamica: embora ja definida na literatura, poucos trabalhos
avaliam sistemas cuja dinamica € relevante, exemplo: batelada. Dentre outros, o
principal ganho da metodologia proposta ¢ a obtencdo de um perfil de regides
desejadas, cuja operacdo garante o alcance as especificagdes ao final do processo;

f. Contribuicao de operabilidade no controle de processos: informacgdes oriundas
da operabilidade foram inseridas como referéncia em técnicas de controle
tradicionais e utilizadas para defini¢do de varidveis manipuladas. Como principal
ganho, o controlador € direcionado a encontrar um estado estaciondrio que atenda

as especificagdes desejadas.

1.3. ORGANIZACAO DA DISSERTACAO

Este trabalho trata inicialmente de uma ferramenta para substituicio do MPT apds uma
alusdo a principal fundamentacgdo tedrica necessdria. Em seguida, introduz a metodologia de

operabilidade estaciondria por meio de um caso estudo simplificado (shower problem). Em
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seguida, aborda a sugestdo dada por Lima (2007) de consideragdo da regido de disturbios
esperados do ponto de vista estatistico, aplicando este ponto de vista e comparando-o no caso
de um CSTR encamisado. Neste processo, € realizada a contribuicao f.

Ap6s o desenvolvimento do conhecimento a respeito de operabilidade estaciondria, a
perspectiva dinamica € tomada por um estudo envolvendo uma batelada. Um reator
experimental € utilizado para delimitacdo do estudo e defini¢cdo das principais condi¢cdes do
problema. A metodologia toma como base um planejamento experimental simplificado que
demanda uma grande quantidade de ensaios. De modo a evitar excessivo esfor¢co manual, uma
ferramenta € programada em VBA para experimentacdo automdtica. As andlises de
operabilidade sdo realizadas em ambiente MATLAB® e podem ser aplicadas a qualquer
sistema de caracteristicas semelhantes. As conclusdes obtidas podem direcionar no controle
de processos, auxilio na tomada de decisdes diante da producdo, bem como na etapa de

projeto.
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A metodologia de operabilidade é um esforco para integrar o projeto do processo e
objetivos de controle, ajudando a lidar com a complexidade de processos quimicos.
Essencialmente, a medida de operabilidade pode quantificar a habilidade de um processo
mudar de um estado estaciondrio para outro e rejeitar os distdrbios esperados utilizando uma

acdo limitada de controle disponivel (LIMA; GEORGAKIS, 2006).
2.1. CONCEITOS DE OPERABILIDADE: ESTACIONARIA E DINAMICA

Mediante varios usos, significados e aplicacdes para o termo operabilidade, o que é
utilizado neste trabalho refere-se a defini¢do apresentada por Vinson (2000 apud LIMA e

GEORGAKIS, 2006):

Um processo € operdvel se o conjunto de entradas disponiveis (Available Input Set -
AIS) é capaz de satisfazer o estado estaciondrio e o desempenho dindmico desejado
(Desired Output Set - DOS) definidos na etapa de projeto, na presenca de um
conjunto de distirbios antecipados (Expected Disturbance Set - EDS), sem violar
nenhuma restricdo do processo.

Dessa forma, conhecimento a respeito do processo € fundamental no sentido de
especificar de forma apropriada os conjuntos: AIS, EDS e DOS para obten¢do de conclusdes

sélidas.
2.2. DEFINICAO DE REGIOES E DO INDICE DE OPERABILIDADE (Ol

Seja um modelo linear em estado estaciondrio expresso pela matriz de ganho do
processo G e outra de disturbios Gq, a regido de saidas que podem ser alcancadas para um
vetor de perturbacdes especifico, AOSq, € definida pela faixa das respostas que podem ser
atingidas dadas entradas dentro da AIS e pode ser representada pela Equagdo 2.1 (V. LIMA,
2007. Thesis).

AOS={ny=Gu+Gdu;ueAIS;dﬁxo} 2.1

A presenca de disturbios esperados pressupde a existéncia de uma AOS para cada
perturbag@o do conjunto EDS, ou seja, AOS(d) e, no caso de inexisténcia, AOS(d=0), sendo
AOS a intersec¢do de todos os AOS(d)s conforme Equacdo 2.2 (LIMA; GEORGAKIS,
2010).

A0S = (] A0S, 2.2)

deEDS
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Este conjunto corresponde a reunido de todas as respostas alcangdveis, ou seja,
setpoints para varidveis de saida podem ser movidos com éxito dentro desse conjunto,
utilizando a¢des de controle sobre a AIS e considerando disturbios presentes na EDS.

A regido com informacdo das U, varidveis de entrada ou AIS conterd qualquer valor
no interior dos limites estabelecidos, tipicamente definidos por restricdes e pode ser descrita
conforme Equacao 2.3.

AIS ={u e R lu™ <u, <uM™:i=12,...0,] (2.3)

Todo processo estd sujeito a presenca de distirbios, os quais devem ser monitorados e
controlados na medida do possivel e a identificacio desses pode ser por avaliacdo de
histérico, por experiéncia ou ainda por conhecimento do processo. A EDS € a regido
responsavel pela defini¢do dos v, distirbios que sdo esperados e pode ser descrita segundo
Equacdo 2.4.

EDS ={d e R* 1d™ <d,<d}; j=12,...,0,} (2.4)

Uma das regides fundamentais a avaliagdo da resposta do processo e da andlise € a de

saida ou AOS.
As v, informagdes do que € desejado para as varidveis de resposta estdo contidas na

DOS. Portanto, as especificacOes de processo, restricoes ambientais, determinagdes de normas
trabalhistas, lei ou qualquer outra condi¢do que deva ser atendida deve compor este conjunto,

o qual pode ser escrito de acordo com a Equacao 2.5.
D0S={yeiRU"Iy,f’j“Sykﬁy,’:‘a";kzl,Z,...,Uy} (2.5)

A relacdo do quanto da regido desejada pode ser alcancada é tratada pelo indice de
operabilidade (Operability Index - OI). Segundo Lima e Georgakis (2010), se a DOS for um
subconjunto da AOS, o sistema é completamente operdvel para todos os valores de disttrbio.

A forma de cdlculo do OI pode ser definido pela Equacao 2.6.

1(AOS NDOS)
Ol =
1(DOS)

(2.6)

Onde u representa a medida do tamanho do conjunto (ex. drea, volume, etc). De

modo a calcular o OI, a determinacdo dos contornos de uma regido, além de operacdes
matemadticas, como AOS N"DOS , sao comumente desempenhadas por meio da Multi-
Parametric Toolbox (MPT), uma ferramenta desenvolvidla em ambiente MATLAB®

(Mathworks, Inc.) (M. HERCEG, 2013). Um processo € considerado operavel para todos os
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setpoints da DOS se OI = 1. Valores de OI menores que 1 significam que algumas regides da
DOS nao sao alcancaveis (LIMA; GEORGAKIS, 2010). Dessa forma, este indice fornece a
ideia do quanto pode ser operdvel — ou seja, alcancado — de modo a respeitar as
especificagdes.

Com o propésito de aproximar o OI a unidade, algumas acdes podem ser propostas, a
citar: (a) modificagdes no processo, alterando a AIS e consequentemente influenciando a
AQS; (b) controlar mais eficientemente, reduzindo a magnitude dos distirbios; (c) redefinir a
DOS. Entretanto, a tdltima solu¢do nao é, muitas vezes, possivel do ponto de vista pratico,
uma vez que consiste na modificacdo de parametros definidos ora por outros processos, ora
por estratégias organizacionais ora por leis. Os pontos (a) e (b) podem ser mais facilmente
implementados a depender da etapa em que se encontra o processo, por exemplo, alteracoes

no projeto sao mais vidveis.

2.3. APLICACOES DE OPERABILIDADE

A metodologia de operabilidade pode ser aplicada diante das seguintes perspectivas:

2.3.1. Projeto

Nesta etapa, a andlise de operabilidade pode oferecer conclusdes de possibilidade ou
nao de alcance das especificagcdes almejadas e, na etapa de projeto, a viabilidade de
modificagdes para atendimento de especificagdes de processo, ambientais, trabalhistas ou

outra imposta por lei é maior. Do ponto de vista estratégico e competitivo, isto pode

representar um ganho significativo.

2.3.2. Processo

Avaliacdes de operabilidade podem fornecer visdes globais de regides que podem ser
alcancadas, dando suporte, dessa forma, a metodologias de otimizacao. Do ponto de vista de
controle automatico, esta metodologia pode avaliar se ha possibilidade de manter processo em
especificacdes de forma a atender restri¢cdes e levando em consideracdo distirbios esperados.
Adicionalmente, modificagdes no processo podem ser avaliadas quanto a viabilidade e quanto
a possibilidade de alcance das especificagdes. Segundo Lima e Georgakis (2006), esta

metodologia ajuda o engenheiro de controle a escolher apropriadamente o conjunto de
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varidveis medidas para serem controladas em determinado setpoint de um sistema com grau

de liberdade limitado.

2.3.3. Producao

Operabilidade pode ser utilizada como ferramenta de acompanhamento em tempo real,
disponibilizando informag¢des de possibilidade de atendimento a especificacdes mediante
condi¢do atual, na presenca ou ndo de distirbios. De modo mais avangado, poderia ser
integrada a estratégia de predi¢cdo e prever a necessidade de atuagdo no processo sob 0 risco

de ndo atendimento a determinada condi¢cdo desejada em um futuro préximo.

2.4. REATOR BATELADA

Na industria farmacéutica, quimica fina e alimenticia bem como em muitas
tecnologias de polimeros, produtos de elevado valor agregado s@o fabricados principalmente
em unidades de processamento em batelada, onde o reator batelada ou semibatelada € a
unidade principal do processo (BALATON; NAGY; SZEIFERT, 2012; HUANG et al.,
2017).

Devido a complexidade da mistura reacional e a dificuldade de realizar medi¢des de
composi¢do em tempo real, controle de reatores em batelada é essencialmente tratado como
um problema de controle de temperatura (FRIEDRICH; PERNE, 1995). As principais
dificuldades deste controle sdo oriundas da natureza descontinua dos modos de operacao e as
multiplas operagdes nestes reatores. A temperatura da mistura reacional € usualmente
controlada por um trocador de calor através da parede do reator com um fluido refrigerante
(ou de aquecimento) escoando em uma jaqueta em volta do reator (BALATON; NAGY;
SZEIFERT, 2012).

O controle de temperatura em processos batelada envolvendo reagdes exotérmicas

pode ser critico para evitar problemas desenfreados em cadeia (HUANG et al., 2017).

2.5. ESTATISTICA APLICADA A OPERABILIDADE

Processos quimicos e bioquimicos sdo caracterizados por dindmicas complexas com
restricdes e muitos modos operacionais possiveis. Na operacdo destes processos, maximizar

produtividade enquanto satisfaz restricoes é uma das questdes-chave na competitividade
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global (JEONG; LEE, 2018). Para tanto, o emprego da estatistica pode ser um forte aliado. Do

ponto de vista de operabilidade, anseia-se utilizar conceitos estatisticos em dois propdsitos: na

especulacdo dos distirbios de ocorréncia mais provavel e na avaliagio da DOS como uma

regido de confiabilidade conjunta. Destaca-se que no primeiro, serdo desconsideradas as

causas especiais.

2.5.1. Conceitos fundamentais

Alguns conceitos bdsicos utilizados foram resumidos, com base em Johnson e

Wichern, 2007 e The Pennsylvania State University, 2017:

a)

b)

c)

d)

Média: a medida de tendéncia central para a populagdo da varidvel j é designada

por 4;. Enquanto que a amostral das n observagdes, X;, pode ser calculada por

um estimador ndo tendencioso , segundo Equacgdo 2.7.
B
==K @7
n i
Varidncia: medida do grau de espalhamento (dispersdo) em valores de uma
varidvel. A variancia populacional 0']2. pode ser estimada pela amostral X,
(Equacao 2.8).
1 n _ 2
85 :E- 2 (xl.j —xj) 2.8)

Desvio padrao (s ; ):

5= \/L-Zn“(xi -z (2.9)

n—1 3
Covariancia: é uma medida de associagdo entre uma varidvel j e outra k. a

covaridncia da populagdo (o ;) ¢ a média populacional dos produtos dos residuos

(xl.j - ,uj) e (x, — 44 ). Caso ambas sejam maiores que suas respectivas médias ou

ambas menores, entdo o produto destes residuos e consequentemente a covariancia
entre essas serd positivo. Isto significa que j e k sdo positivamente associadas, ou
seja, j tende a aumentar com o aumento do valor de k. Equivalentemente pode ser

compreendida a covariancia negativa. Por outro lado, se essa for zero, implica que



32

ndo ha correlagdo entre as incognitas. A quantidade amostral (s, ) pode ser

utilizada para estimativa ndo tendenciosa de o, e calculada pela Equac@o 2.10.

n

(x,.j —J_Cj)-(xik -%,) (2.10)

i=1

1

§, =—-
k

T on-1

As covariancias entre p varidveis podem ser dispostas em uma matriz conhecida por

matriz de variancia-covariancia, ou ainda, matriz de dispersdo (Equacdo 2.11).

2

o, Op - 0Oy
2
G 0 e G
21 2 2p
x=| . ) . (2.11)
U U e 62
rl p2 p

Note que as variancias populacionais aparecerem ao longo da diagonal principal e as
covariancias nos demais elementos. A matriz populacional (Equagdo 2.11) pode ser estimada

pela amostral (Equacao 2.12).

S S Sip
S Sz S
a5 2p
S = . . (2.12)
2
Sy Sy s,

2.5.2. Distribuicao normal univariavel

s L. 2 . . . T A s 2
Uma varidvel aleatéria x € normalmente distribuida com média ¢ e varidncia o~ se

possuir uma funcdo densidade de probabilidade definida conforme Equagdo 2.13
(MONTGOMERY, 2016; THE PENNSYLVANIA STATE UNIVERSITY, 2017;
JOHNSON; WICHERN, 2007).

-1

1 75'()‘_#)2
¢(x)=——=e>" (2.13)
) N2-mo?
O resultado desta funcdo € uma curva em forma de sino e a notacdo que pode ser

utilizada para uma variavel que segue a distribui¢io normal é: x ~ N (u, 6?).
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2.5.3. Distribuicio normal multivariavel

Se p varidveis aleatérias compdem um vetor x que € distribuido de acordo com uma

distribuicdo normal multivaridvel com vetor de média populacional x e matriz de variancia-
covaridncia 2~ ; ou ainda x~ N ( ,u,Z) , entdo x possuird uma funcdo densidade de

probabilidade conjunta conforme Equacgdo 2.14.

(2.14)

Onde |Z| é o determinante da matriz X . Assim como a distribuicdo normal

univaridvel, a fun¢do distribuicao de probabilidade assumird os valores maximos quando x for
igual 2 & e minimos nos extremos.
Para melhor compreensdao de distribuicdes multivaridveis, € detalhada a teoria

fundamental para o caso bivaridvel. Considere as varidveis X, € X,, cujo vetor média €

formado por 4, e (, e a matriz variancia-covariancia € encontrada juntamente a nota¢ao

genérica na Equagao 2.15.

2
(XIJ'"N [ﬂlj’[ O P 0-12 sz (2.15)
X Hy P00, 0,

O determinante e a inversa da matriz X encontram-se na Equacdo 2.16 e 2.17

respectivamente.
2|=070; (1-p7) (2.16)
. 1 o PO, O
Z 1 — . 2 1 2 2 1
J12'622'(1_/)2) (p'o-l'o-z or J @17

A funcdo densidade de probabilidade conjunta para as varidveis X, e X, pode ser dada
pela Equagao 2.18.
C U (Y, (v ) (v |
1 2-(1—p2){[ g1 ] Zp[ g ][ o2 ] [ o2 ]} (218)

o(x,x,)= -e
(1 2) 2~72'~(71-0'2'\/1—p2

Para o caso bivaridvel, uma disposicao genérica das varidveis em um plano pode ser

apresentada conforme Figura 1.
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Figura 1 - Geometria de distribui¢do normal bivaridvel com (1-0)% de predigdo

b=\J/?t>Zzlﬂ /—" e

Fonte: The Pennsylvania State University, 2017.

Quando ndo hd correlagdo entre as varidveis, um grafico x; versus X, terd uma forma
circular. Por outro lado, na presenca de relacdo serd obtido o formato de uma elipse centrada

no ponto ( M, ,uz) com eixos na mesma dire¢cdo dos autovetores (e, € ¢, ), sendo as metades

dos comprimentos dadas (/,) pela Equago 2.19.

L=\4 X (2.19)

Onde 4; € o autovalor correspondente ao autovetor de diregdo semelhante ao eixo e
)(;a € o valor critico da funcdo de distribuicdo qui-quadrado com grau de liberdade p e erro

tipoI & . A equacdo da elipse gerada pode ser dada pela Equacgao 2.20.

(x=s4) (y—bﬂz) . (2.20)
a

Dessa forma, para desenhar a elipse, as coordenadas paramétricas podem assumir as
formas das Equagoes 2.21 e 2.22.
X, = 4, +a-cos(0)-cos(¢) —b- sen(0) - sen(ph) (2.21)
X, = W, +a-cos(0)- sen(¢) —b- sen(0)-cos(4) (2.22)
Estas duas dltimas equagdes assumem essa forma devido a rotacdo e a translacdo da
elipse conforme Figura 1, em que ¢ vaide Oa 27 .
A Figura 1 ilustra uma elipse de controle, a qual deve ser utilizada para fins de
Controle Estatistico de Processo de varidveis dependentes entre si. Nesses casos, a andlise de
cada varidvel separadamente pode ndo ser eficiente pela possibilidade de “falsos-

verdadeiros”, conforme ilustrado por Montgomery (2016).
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CAPiTULo 3:

METODOLOGIA
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Para melhor compreensdo da metodologia e dos termos correlatos a operabilidade,
dois casos da literatura foram reproduzidos. O primeiro corresponde a um misturador com
duas correntes de entrada com vazdes e temperaturas diferentes. No segundo, uma reagao
genérica ocorre em um CSTR encamisado.

Uma abordagem para avaliacio da operabilidade em sistemas cuja dindmica €
relevante, como ocorre em bateladas e semibateladas, serd proposta como contribuicao
principal deste trabalho. Adicionalmente, objetiva-se acrescentar conceitos estatisticos,
conforme sugestio de Lima (2007) para auxilio na constru¢do da regido de distirbios
esperados.

Foi possivel perceber o que a literatura (LIMA, 2007) afirma, que a ferramenta MPT €
mais adequada em regides convexas; entretanto quando a ndo-convexidade aparece, ha uma
perda de eficiéncia. Motivado pela busca por um mecanismo que reproduzisse
satisfatoriamente se¢des com quaisquer caracteristicas, explorou-se outras metodologias para
substitui¢do desta toolbox. O resumo com fungdes que apresentaram melhores resultados €

descrito neste trabalho.

3.1. PROPOSTA PARA SUBSTITUICAO DO MPT

Diversos trabalhos relacionados a operabilidade utilizam uma tfoolbox (MPT)
elaborada em ambiente MATLAB® para determinagiio de contornos, operacdes como unido e
intersec¢do e calculo de drea ou volume. Entretanto, esta ferramenta nao funciona bem em
regides nao convexas. Como as regides analisadas na metodologia de operabilidade podem
assumir também formas concavas, MPT apresenta uma limitacao neste aspecto.

Para o estudo de caso 1, se a AIS possuir 4 pontos, a regido gerada com o MPT
representard bem os pontos extremos da AOS como pode ser visto na Figura 2.a. Para um
tamanho superior (50x50 pontos), percebe-se que as arestas ndo possuem formato retilineo e
que a foolbox ndo € capaz de identificar os pontos nas regides ndo convexas (Figura 2.b).

Em azul na Figura 2.b estio os 2500 pontos da AOS e a regido laranja foi obtida pelos
contornos encontrados com a utilizacdo do MPT. Com o aumento no tamanho da AIS houve
uma modificacdo na regido obtida pelos contornos (aumento da drea de 6,2572 para 6,318).
Além disso, percebe-se que na Figura 2.b hd uma parcela da regido laranja que ndo deveria ter
sido contabilizada, representando, por isso, um erro na forma e na 4rea dessas regides nao-

convexas.



37

Figura 2 - (a) AOS gerada com 4 pontos por meio ferramenta MPT; (b) AOS gerada com 2500 pontos (em azul)

e contorno gerado pela MPT (em laranja).
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

O aspecto primordial € a identificagdo dos pontos extremos a regido formada, no caso
AOS. Uma vez que tais pontos forem verificados, busca-se por outras operacdes para
obtenc¢do do indice de operabilidade e demais anélises. Dessa forma, é necessdria uma forma

para tomada eficiente tanto em regides convexas quanto concavas.
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Dentre varias fungdes e métodos testados, vale destacar: “‘convull”,
“delaunayTriangulation”, “alphaShape” e “boundary”, ambas internas (ou built-in) ao
MATLAB®. Sendo, a primeira limitada a regides convexas e a tltima como mais adequada.
Nesta, ha necessidade de especificacdo de um “fator de encolhimento”, em que 0 retorna uma
regido convexa e desconsidera pontos em caso de ndo-convexidade, ja o valor extremo 1
fornece as fronteiras que envolvem todos os pontos. Assim, valores proximos a 1 mostraram-
se mais convenientes neste trabalho. Portanto, a fungdo “boundary” com fator de
encolhimento 1 foi adotada, com poucas exce¢des em que outros valores para este fator foram

utilizados.

3.2. OPERABILIDADE ESTACIONARIA

3.2.1. Estudo de caso 1: misturador (shower problem)

Um modelo elementar é apresentado para ilustrar de forma simples a metodologia, os
conceitos envolvidos e algumas conclusdes possiveis com uma andlise estaciondria.

Trabalhado também por Lima (2007), o problema consiste na mistura de uma corrente,
propositadamente chamada de fria (com vazdo na faixa de 0<F, <4 gal/min , limitada
fisicamente por uma vélvula) e outra quente (com restri¢do no intervalo: 0< F, <3 gal / min ).
Dessa forma, o conjunto de entradas é: u, = F, e u, = F,. Tipicamente a primeira opera com
uma média de temperatura de 60°F e a segunda de 120°F. A pratica mostra que estas
temperaturas estdo sujeitas a distirbios e incertezas, em que a magnitude nao supera 10K;
assim, o conjunto de distirbios esperados serd definido por: d, =7, e d, =T, . A vazao total

(F3) e a temperatura (T3) obtidas da mistura representam as saidas de interesse do processo

(y1=F; e y2=T3). Assim, os conjuntos podem ser escritos de acordo com as Equacdes 3.1 € 3.2.

AIS = {u e R*10<u, <4 gal/min; 0<u, <3 gal/min} G.1)

EDS ={d e R*1-10K <d, <+10K;~15K <d, <+15K| (3.2)
O modelo estacionario pode ser descrito pelo balanco de massa (Equagdo 3.3) e de

energia (Equacgao 3.4).

E=FK+F (3.3)

T:F1'T1+F2'T2

3 F+F, (3.4)
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Para um funcionamento harmonico da planta e devido a condi¢des de equipamentos a
jusante, especificacdes de processo determinaram que é desejado que as varidveis de saida
estejam na faixa que define a DOS segundo a Equacdo 3.5.

DOS ={yeR*13<y, <7 gal/min; T4°F < y, <94°F } 3.5)

O modelo foi simulado em Aspen Plus sobre uma malha gerada a partir de 50 pontos
de cada varidvel contida na AIS, ou seja, 2500 vezes. Os resultados obtidos de yi e y2
representam o que pode ser alcancado pelo processo dadas as condi¢des de entrada. Quando
ha distirbio em qualquer varidvel da EDS, estas respostas compordao a AOS(d), em que d
indica a magnitude da perturbacdo. Para estudo de operabilidade, os contornos das regides sao
importantes e o indice de operabilidade (OI) calculado a partir do quanto o atingivel encontra-

se inserido no desejado.
3.2.2. EDS probabilistica (EDSy)

Uma minuciosa investigacao dos disturbios esperados € crucial para determinacido do
que pode ser atingivel ao processo. Enquanto que a ndo consideracdo de uma perturbacdo
pode culminar em erro na andlise de operabilidade, uma rigidez exacerbada representa além
da complexidade na utilizacdo da metodologia, uma dificuldade na percepcao de conclusdes
objetivas e simples. Tendo em vista o ultimo ponto, Lima (2007) chama atengdo para o
preciosismo na especificacdo desse conjunto, uma vez que somente os valores extremos sao
utilizados. O autor motiva a inclusdo de um teor probabilistico na EDS, de modo que as falhas
de magnitude superior possuam menor probabilidade de ocorréncia.

Nesse trabalho, foi considerado que os distirbios seguem o comportamento de uma
distribuicdo normal de média nula, conforme ilustragdo presente na Figura 3. Assumiu-se que
o distirbio de maior magnitude representa os limites de 3c. Dessa forma, 99,73% das falhas
encontram-se nesse intervalo.

A Figura 3 ilustra a elaboracdo de 200 valores de um distirbio d; cuja maior
magnitude é de 15, ou seja, foram gerados pseudoaleatoriamente por uma distribui¢do N~(0,
5). Percebe-se que a maior concentracdao de pontos ¢ no intervalo de 1o, uma vez que
apresenta probabilidade de 68,26%. A probabilidade de ocorréncia de um numero entre 1c e
20 ¢ de 13,6% e entre 26 e 3o de 2,135%. Dessa forma, ¢ mais provavel que uma menor falha

ocorra do que outra de maior intensidade.
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Figura 3 - Valores para o disttrbio d; gerados pseudoaleatoriamente segundo uma distribui¢do normal para

composicao da EDS.

15 15 g
+
(]
10 I.A » b 2 - tg
- o . o +
© - ® L] ® T
L L]
g . ° e® = [ X ] . . L] o® ® o
= — —a
= ® x X
2 < S
5] o Yo} [ag}
3 0 =T < ™~
o 3 g (2]
{=}
£ -5 g . A =)
2 » e ) U e &L ° ® o &e *
L2 L] [ ] F
8 Llee e - . . S o
L] Y t'}l
18 -156 2
1 1 1 ] | | 1 1 ] ] !
0.05 0 0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200
fdp Amostras

Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

O MATLAB® foi utilizado na elaboracio dos niimeros pseudoaleatérios. Essa
denominacdo deve-se ao fato de que os resultados nao sdo aleatdrios e independentes em si.
Esse software usa algoritmos que fazem com que as respostas parecam ser aleatdrias. O
gerador € reiniciado com o inicio do programa, ou seja, os valores da primeira, segunda e
sucessivas execugdes do comando apés o a abertura do MATLAB® serdo sempre os mesmos
(THE MATHWORKS INC, 2017). Para evitar essa repeti¢cao, o guia indica a utiliza¢do do
comando: “rng('shuffle’)”. O manual afirma que os resultados sdo aprovados em vdrios testes
estatisticos de aleatoriedade e independéncia, mas criteriosamente € sabido que ndo ha
completa incerteza. Ainda assim, as respostas obtidas por esse utilitdrio foram consideradas
aceitdveis pelo fato de ndo haver constancia na sequéncia de aplicacao do comando.

A EDS probabilistica foi concebida pela unido dos conjuntos de distirbios gerados
independentemente segundo essa metodologia. Assumiu-se que ndo ha correlagdo entre esses.
Na prética, a partir de um histérico, € possivel avaliar a intensidade das perturbacdes a serem
consideradas, verificar se seguem um padrdao normal e, em seguida, determinar a média e o

desvio padrdo para elaboracdo da regido de distirbios esperados.
3.2.3. Estudo de caso 2: reaciao genérica em CSTR
Roffel (2008) apresenta uma janela de operagdo, para um sistema reativo, baseada em

restricdes fisicas do processo. O modelo abordado trata de um CSTR encamisado (Figura 4)

onde uma reacdo exotérmica genérica A — B ocorre. Uma corrente de vazdo constante
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garante o continuo abastecimento da espécie A. Um fluido de refrigeracdo € alimentado em

uma jaqueta e representa a tinica forma de troca térmica considerada.

Figura 4 - Esquema de CSTR encamisado.

Cap = U —
T A },Q\
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=

Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

Um modelo dindmico baseado nos balancos de massa e energia foi utilizado e o

primeiro pode ser escrito conforme a Equagdo 3.6.

d(V()-C, () _F o
d[ in

A,in (t) - E)ut . CA,out (t) - V(t) : r(t) : CA,out (t) (36)

Foram considerados os seguintes pressupostos:

O fluxo de alimentacdo € igual ao de saida (Fin = Fou);

A vazio do fluido refrigerante que entra na camisa € igual a que sai (mw);

A alimentacdo € pura na espécie A;

A concentragdo da corrente de entrada € constante;

Somente a fase liquida é considerada;

O reator é bem agitado (mistura perfeita);

Ha mistura perfeita na jaqueta (temperatura homogénea em todos os pontos);

A equacdo de Arrhenius foi utilizada na descri¢do da lei cinética de ordem zero;

A primeira consideragdo garante que o volume reacional seja constante. Com a

hipétese de mistura perfeita, a concentracdo das espécies no interior do reator € igual a da

safida (Ca,oue = Ca) € 0 mesmo ocorre com a temperatura.

Realizadas as consideracdes e sabendo que hd dependéncia quanto ao tempo, serd

omitido o argumento (t). Dessa forma, a Equagdo 3.6 pode ser reescrita conforme Equagdo

3.7.
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F - -
dCA __in (CA,m CA ) —r- CA (37)
dt Vv

A partir do balanco de energia obtém-se a equacdo que descreve a variagdo de

temperatura no tempo (Equacdo 3.8).

ar _F,(T,-T) (—AH)-r~CA+U-A-(Tj—T)

in _ (3.8)
dt 14 p-Cp pV-C,
O balango energético para a camisa de refrigeracdo encontra-se na Equacao 3.9.
ar. m -(T,-T.)) U-A-(T-T.
J ( J ) + ( J ) (39)

dt P, -Vj P, Cp, ~Vj
A operabilidade foi analisada apenas quanto ao reator e as vazdes de entrada deste
processo sdo restritas fisicamente por valvulas. Tais limitacdes compdem a AIS e estdo
descritas na Equacdo 3.10.

{0, 007 <F, <0,03

3.10
9,0<m, <30,0 3-10)

Os parametros e as condi¢Oes necessarias a simulagdo encontram-se na Tabela 1.

Tabela 1 - Condigdes e parametros necessdrios ao CSTR com reag¢do genérica.

C;;f;ﬁi(t)r(;u Valor Unidade c;’;‘;ﬁi(t)r? Valor Unidade
k, 4,0x108 s 1% 1,0 m’
E, 6,0x10*  J-mol™ U 30 W-m>*-K'!
AH -140 J kg™ A 50 m*
P 866 kg-m” V. 0,2 m’
C, 1,791 J-kg'-K o, 998 kg -m>
Chin 866 kg -m” C,, 4,181 J-kg'-K™
T, 293 K T, 290 K

Fonte: Elaboragdo do autor, 2018.

Para desenvolvimento da metodologia, a regido desejada foi proposta. Entretanto, na
pratica, normalmente nao hd grau de liberdade para tanto, uma vez que esta corresponde a
especificagdes de processo, projeto, restricoes ambientais, de segurancga, trabalhistas, entre
outras. As varidveis-resposta escolhidas foram: temperatura (y;) e conversao (y2) na saida do
reator, conforme sugestao de Roffel (2008). O conjunto DOS ¢é formalmente delimitado pelos

limites da Equacgao 3.11.
DOS =1{d e R*1298K < y, <311K; 0,68< y, <0,72| 3.11)
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Distirbios de magnitude maxima de 5% foram esperados nas temperaturas das
correntes de alimentacdo (di) e de entrada do fluido refrigerante (d2). Estas perturbacdes
correspondem a flutuagdes tipicas e, para aplicagdes reais, podem ser facilmente investigadas
a partir de histéricos do processo. Para este estudo de caso, a abordagem deterministica
quanto a regido de distirbios esperados foi comparada a estatistica (descrita no item 3.2.2).
Esta é exposta na Equacdo 3.12, enquanto a primeira € semelhante, mas desconsiderando-se

os desvios-padrao.
EDS, = {a’ e R’ 1-14,65K <d, <14,65K; —14,50K <d, <14,50K

(3.12)
eo, =4,883;0, = 4,833)

/
Primeiramente, as perturbagdes de +2,0%, £3,5% e +5,0% foram definidas e avaliadas.
Em seguida, 5 valores pseudoaleatérios — N(0O; 23,85) — para cada distirbio foram gerados e

sdo ilustrados na Figura 5. Adicionalmente, os casos nominais foram simulados para obtencao

da AOS(d=0).

Figura 5 - Distiirbios pseudoaletérios considerados para: (a) d1 e (b) d2.
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

O modelo, escrito em ambiente MATLAB®, foi simulado sobre uma malha de 20
elementos para cada varidvel da AIS respeitando-se as restricoes da Equacdo 3.10 e
considerando-se os distirbios descritos. Os resultados dos 400 estados estacionarios foram

utilizados para criagc@o da regido alcancavel. Como foram considerados 5 distirbios para cada
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varidvel da EDS), hd 11 AOSq’s e a interseccao dessas resulta na AOS conforme Equacao 2.2.

A intersec¢do da AOS e da DOS indicard o indice de operabilidade.
3.3. PROPOSTA PARA OPERABILIDADE DINAMICA

Para desenvolvimento da metodologia de avaliacio da operabilidade ao longo do
tempo, necessita-se de um processo em que a dindmica € importante. Assim, nesse estudo de
caso foi utilizada uma batelada. Este foi baseado em um sistema experimental, e a AIS e a

EDS,, delimitadas a partir dos valores utilizados na pratica.
3.3.1. Delimitacao do estudo de caso com embasamento experimental

Utilizou-se um reator agitado em batelada de 1,2L. para condug¢do de uma reacdo
endotérmica. Um fluido aquecido por uma resisténcia transfere energia suficiente para
operacdo isotérmica por meio de uma camisa. Os reagentes preparados separadamente
receberam o indicador cristal de violeta para sinalizacio do fim da reacdo. O sistema ¢é

representado na Figura 6.

Figura 6 - Sistema de aquecimento e reator batelada utilizado para condug¢@o de rea¢do endotérmica.

Fonte: Elaboracdo do autor, 2018.

A reagdo de primeira ordem para ambos reagentes € descrita conforme Equagdo (3.13).

NaOH +CH,COOCH,CH,—— CH,COONa + C,H ,OH (3.13)
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As condi¢des empregadas experimentalmente encontram-se na Tabela 2. Temperatura
e condutividade foram medidas ao longo do tempo, sendo esta dltima para determinacdo de
concentragdo. Uma andlise de sensibilidade foi realizada da seguinte forma: concentragdes de
acetato de etila (0,1, 0,05 e 0,07 mol/dm?3) a 30°C; e em temperaturas (30, 35 e 40°C) com

concentragdes de 0,1 mol/dm?3 para ambos reagentes.

Tabela 2 - Condigdes e parametros necessarios a operagdo do reator batelada.

Condicao ou Parametro Valor Unidade
k(30°C) 0,16 L/mol -s

E, 61,4 kJ /mol

Chraorr 0 0,1 mol/L

Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

Tais ensaios serviram como guia para elaboracdo do modelo, o qual foi desenvolvido

em plataforma Aspen Batch Modeler V9.0.

3.3.2. Definicao do problema

Como nesse caso, os reagentes foram preparados independentemente, bem como a
medicdo dos volumes das solugdes, ndo ha grau de liberdade livre na massa nem na
concentragdo inicial do reator, uma vez que sdo resultados da mistura. A Figura 7 apresenta o
esquema representativo do problema e as principais incognitas necessarias a defini¢do dos
conjuntos da metodologia. Algumas somente podem ser estabelecidas no inicio da batelada,

enquanto outras variam ao longo do processo.

Figura 7 - Fluxograma esquematico da preparacdo dos reagentes e da operacdo do reator em batelada em estudo,

bem como das principais varidveis associadas.
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Fonte: Elaboragéo do autor, 2018.
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As varidveis que mais influenciam o processo foram escolhidas para compor a AlS e
inicialmente divididas em duas categorias:
a. Estaticas: ndo é possivel sua manipulacdo. Tipicamente sido determinadas no
inicio do processo. Por exemplo: concentragdes iniciais, temperaturas iniciais, etc;
b. Dinamicas: seus valores podem ser modificados ao longo do tempo. Por exemplo:
vazdo do fluido de aquecimento.

O conjunto de entradas (AIS) é formalmente delimitado na Equagdo 3.14.
AlS = {u eR*10,05< u, £0,10mol / dm3; 0,05 <u, <0,10mol / L;

(3.14)
30 <u, <45°C; 0<u, <10kg /)

Devido a erros de medicdo, uma variagdo maxima de 100mL (d; para quantidade de
hidréxido de sédio e d para acetato de etila) no volume dos reagentes é possivel, compondo,
assim, a EDS. Como se trata de um processo intrinsecamente dindmico, perturbacdes podem
ocorrer a qualquer momento de forma estocdstica desde que ndo haja causa especial. A
temperatura do fluido de aquecimento (d3) também foi considerada como o distirbio esperado
(Equagdo 3.15) com probabilidade de ocorréncia associada. Dessa forma, as varidveis da AIS

e da EDS podem ser categorizadas conforme Tabela 3.

Tabela 3 — Categorizacdo da AIS e da EDS para metodologia de operabilidade dindmica.

Categoria Variavel Descricao
u Coctro
u2 Craon 0
Estaticas u3 T,
di Vyaor 0
dz Viekro
o U4 m,,
Dinamica ds T

Fonte: Elaboragdo do autor, 2018.

O momento em que ocorre a perturbacdo e a sua duragao sao fatores fundamentais na
influéncia sobre o sistema. Sendo possiveis apenas em varidveis dindmicas, 33 combinagdes

foram consideradas na conjuntura dos disttrbios.
EDS, = {d e R’ 1-100< d, <100mLe o, =33,33mL;—-100<d, <100mL
(3.15)
e, =33,33mL;-5<d, <5K ec, :1,667K}

De forma pseudoaleatéria, trés intensidades foram estimadas para cada distirbio,

conforme metodologia do item 3.2.2. As possiveis perturbacdes organizadas quanto aos
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fatores considerados (momento de ocorréncia, intensidade e duragdo) encontram-se
organizadas na Tabela 4.

Foi assumido que os distirbios tiveram um comportamento de rampa e que, apés a
perturbagdo — quando ha tempo habil — a temperatura do fluido de aquecimento retorna ao seu
valor nominal também sob a forma de rampa. A perturbagcdo 16 inicia com 25% do tempo
total da batelada (ou seja, 25% de 60 minutos ou 15 min) e a varidvel regressa a 60°C apds 5

min € graficamente representada pela Figura 8.

Figura 8 - Representacdo da ocorréncia do distirbio 16.
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Fonte: Elabora¢do do autor, 2018.

Esse comportamento de rampas foi definido no Aspen Batch Modeler V9.0 por meio
do menu: etapas de operacao (Operating Steps). No total, 3 foram necessarios: a. elevacdo até
a magnitude maxima (61,52K); b. permanéncia nesse valor no decorrer da duracio (5 min); c.
retorno ao valor nominal ao final da batelada. Essa abordagem foi escolhida devido a
complexidade, uma vez que hd interferéncia ao longo de todo o processo. Porém indmeras
outras combinagdes sao possiveis.

A regido desejada parte da prerrogativa de que as caracteristicas somente sdo
especificadas para o final da batelada, descrita pela Equag¢do 3.16. Semelhantemente a

avaliacdo da operabilidade estaciondria em que a DOS € determinada para a estacionariedade.
DOS (tf ) ={y e W 10,95 < y, <1:40< y, <45°C} (3.16)

Onde y; corresponde a conversdo da reagdo e y2 a temperatura. Assim, ainda ndo ha
nenhuma delimitacdo, nessa linha de estudos, do que é desejado ao longo do processo.

Pensando nisso, propds-se que esta regido seja avaliada a cada passo de tempo (DOS¢’s), de
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modo que, se durante a batelada, o indice de operabilidade for ndo nulo e o sistema operado
dentro dos limites, serdo garantidas as especificagdes no tempo final. A metodologia
empregada na determinacdo destas regides colhe informagdes de quais condi¢des obedecem a
DOS(tf). Em seguida, os pontos a cada intervalo sdo avaliados segundo uma técnica
fundamentada na matriz de covariancia. Dessa forma, o resultado da proposta pode ser

utilizado no controle estatistico do processo (CEP).

Tabela 4 — Testes para diferentes fatores relevantes a EDS em uma andlise dindmica de operabilidade.

N Distiarbio Momento de ocorréncia (%) Intensidade Duracao (min)
1 0 9,6972 0
2 d; (mL) 0 -12,2345 0
3 0 -16,4311 0
4 0 -73,8138 0
5 d> (mL) 0 49,9972 0
6 0 -15,6562 0
7 0 1,52 5
8 0 1,52 15
9 0 1,52 30
10 0 -3,15 5
11 0 -3,15 15
12 0 -3,15 30
13 0 4,17 5
14 0 4,17 15
15 0 4,17 30
16 25 1,52 5
17 25 1,52 15
18 25 1,52 30
19 25 -3,15 5
20 25 -3,15 15
21 25 -3,15 30
22 25 4,17 5
23 ds (K) 25 4,17 15
24 25 4,17 30
25 50 1,52 5
26 50 1,52 15
27 50 1,52 30
28 50 -3,15 5
29 50 -3,15 15
30 50 -3,15 30
31 50 4,17 5
32 50 4,17 15
33 50 4,17 30
34 75 1,52 5
35 75 1,52 15
36 75 -3,15 5
37 75 -3,15 15
38 75 4,17 5
39 75 4,17 15

Fonte: Elaboracao do autor, 2018.
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3.3.3. Rotina e Calculos para Operabilidade Dinimica

A delimita¢do da DOS; foi fundamentada na regido de confiabilidade conjunta. Esta
metodologia € utilizada em CEP quando a avaliacdo de duas varidveis € necessdria e ha
correlagdo entre as mesmas, uma vez que o monitoramento individual pode conduzir a erros
do tipo I ou II. Quanto maior a dependéncia entre duas varidveis, mais proxima a forma de
uma elipse; quanto menor, mais semelhante a uma circunferéncia; para 3 varidveis, elipsoides
podem ser encontrados e assim por diante. Dessa forma, a indicacdo da faixa desejada
possuird um cardter estatistico.

E interessante que os resultados estejam disponiveis em intervalos de tempo
semelhantes. Uma vez conhecidas as especificagdes ao final da batelada, uma rotina identifica
quais respostas atendem ao que € desejado e gera a regido de confiabilidade conjunta com
base nesses pontos. O conjunto correspondente € verificado no intervalo anterior e uma DOS;,
criada. Esse procedimento € repetido até o tempo inicial. Assim, serd fornecida uma sequéncia
de DOS/’s para direcionamento da operacdo. Somente serd necessdria uma nova execucao
desse método em caso de atualizacdo dos distirbios considerados ou mudanga nas condig¢des
do sistema ou ainda de nova DOS(tf).

O modelo criado no Aspen Batch Modeler foi utilizado para simular as condi¢des da
AIS considerando-se a EDS detalhada na Tabela 4. Os resultados obtidos foram armazenados
e empregados na construgdo das AOS’s e DOS;’s. Realizou-se esse tratamento em ambiente
MATLAB® com o auxilio da ferramenta proposta no item 3.1.

Uma vez com posse de um banco de dados formado pelas varidveis-resposta ao longo
do tempo de batelada, hd alimentacdo da rotina para metodologia de operabilidade dindmica.
Esta se encontra descrita na Figura 9 e tem como entradas:

Escolha de quais serdo as varidveis da AOS e DOS que estardo nos eixos x e y;

a
b. Determinac¢do do intervalo da DOS(tf);

e

Defini¢ao do a% para as DOS’s;

e

Defini¢do do nimero de regides a serem analisadas na metodologia.



Figura 9 - Fluxograma para operabilidade dindmica elaborado em ambiente MATLAB®.
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.



51

Nesse trabalho, graficos tridimensionais de duas varidveis-resposta (yi € y2) ao longo
do tempo sdo utilizados para demonstracdo da metodologia. Entretanto, o cdédigo foi
estruturado para andlise multidimensional (k + 1). O usudrio pode definir a incégnita que
deseja analisar em cada eixo.

A rotina da Figura 9 € organizada em uma matriz multicamadas, em que k varidveis ao
longo do tempo (t1 até tr) sdo ordenadas de acordo com os n experimentos, conforme a Figura
10. A forma indexada permite que o cddigo consiga identificar a resposta (y), o periodo (t) e a

batelada (u) em cada etapa.

Figura 10 - Matriz dindmica para organiza¢do dos dados por experimento e por tempo.

Yi Y2 : ) ) Yk

Fonte: Elaboragdo do autor, 2018.

A matriz € preparada somente nos tempos, igualmente espagados, correspondentes ao
nimero de regides para andlise, parametro escolhido pelo usudrio. O erro tipo I (0%) ¢é
comum a todas as DOS¢’s.

As respostas de todos os experimentos compdem a matriz y x u para um dado
intervalo. Estas alimentam a ferramenta descrita no item 3.1 desse trabalho para determinacio
do contorno, o qual se refere a cada AOSq(t). Para todos os periodos analisados, € realizada a
interseccao entre as AOSq(t)’s a fim de estabelecer as AOS;’s, conforme Equacao 2.2.

Ao final da batelada (tr) sdo identificados os q pontos da matriz y X u que atendem a
DOS(tf). Estes sao utilizados para constru¢do da regido de confiabilidade conjunta DOS; em
tr. Os resultados correspondentes as q condi¢des geram, nos demais intervalos, as DOS¢’s,

sendo a rotina avaliada até o tempo inicial (tp). O indice de operabilidade é calculado a cada
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periodo, OI(t). Caso a DOS(tr) ndo possa ser alcancada, a rotina € encerrada e o indice de
operabilidade € nulo, ou seja, as especificacdes ndo podem ser atendidas nas condic¢des
delimitadas pela AIS considerando-se os distdrbios descritos na EDS,.

A metodologia fornece uma sequéncia de regides uteis para o acompanhamento da
producdo e somente necessita ser executada na hipétese de modificagdes na AIS ou EDS,.
Também corresponde a uma ferramenta poderosa nas etapas de projeto ou processo. Pode ser
facilmente adaptada para busca no atendimento a DOS(tr) em demais periodos: caso as
especificagdes possam ser atendidas antes do final da batelada, ndo é necessario conduzi-la

até tr e a reducdo nesse tempo representa ganhos financeiros e estratégicos.

3.3.4. Experimentacao numérica automatizada

Inicialmente, foi escolhido o planejamento experimental fatorial 2* para abordagem da
AIS, uma vez que esta regido € composta por 4 varidveis € apenas os extremos foram
considerados. Para cada distirbio da EDS, as 16 simulacdes foram executadas resultando em
um total de 640 experimentos.

Devido a elevada quantidade de ensaios, foi elaborada uma rotina para experimentacao
automdtica utilizando um simulador comercial. Esta se encontra descrita na Figura 11, foi
programada em Visual Basic for Applications (VBA) e os resultados armazenados em
planilha Excel, bem como o planejamento experimental. A transferéncia de informagdes entre
esses softwares e o Aspen Batch Modeler V9.0 (ABM) ocorreu via Aspen Simulation
Workbook V9.0 (ASW).

As varidveis pertencentes a AIS e a EDS, sdo escolhidas para modificacio no ABM
segundo sintaxe estabelecida pelo ASW. Os valores individuais dos 640 experimentos foram
organizados em uma planilha. Estas sdo as entradas do cdédigo. Os valores da primeira
combinag¢do sdo enviados ao ABM, o VBA ordena a execugdo do modelo em segundo plano
(background), as respostas sdo encaminhadas ao banco de dados e apds o fim da batelada, o
cddigo reinicia o simulador, prepara para o novo ensaio e repete o procedimento.

Sao extraidas da simulagcdo as informagdes, a cada passo, das incégnitas alusivas a
DOS e AOS. Como explicado, € necessario que o banco de dados apresente valores nos
mesmos tempos, porém alguns fatores contribuem para o armazenamento com diferentes
intervalos, a citar:

a. O método de integracdo de passo varidvel, mais preciso, implementado no ABM;

b. O tempo de comunicacdo fixo entre simulador e banco de dados;
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Relacdo entre o tempo real e o de simulacdo, eventualmente varidvel devido

convergencia.

Figura 11 - Fluxograma para experimentagdo automadtica utilizando rotina em Excel/VBA e simulador comercial.
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Via
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exp. i
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Aspen Simulation
Reiniciao |, Workbook
Simulador

Fim

Fonte: Elaboracdo do autor, 2018.

Variaveis:

AOS DOS

v

Reconciliar y(i,t)’s
nos mesmos t’s

Resultados:
y (i,t)

Situagcdo semelhante pode ocorrer na pratica e representa uma problemdtica para a

metodologia de operabilidade dindmica proposta. Para correcdo, foi elaborada uma rotina de

reconciliacdo dos resultados antes do armazenamento no banco de dados. As varidveis da

simulacdo sdo coletadas com um passo 10 vezes menor, acondicionadas em uma matriz

dindmica no VBA e interpoladas nos periodos prefixados para posterior criacdo do histérico

série-temporal em Excel. As respostas sdo relacionadas ao experimento correspondente.

Devido a significativa diferenca entre o tempo de coleta e o de estoque, uma interpolacio

linear proveé erros aceitdveis.
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O simulador € sempre reiniciado ao final de uma simulacdo de modo que ndo haja
interferéncia no experimento subsequente. Antes da definicdo de um novo ensaio, foi
acrescentado um tempo morto no VBA para que nao haja sobreposi¢do de resultados, nem
sobrecarga da memoria RAM do computador.

A execugdo do planejamento foi acompanhada em Excel, de modo que a resolucdo
satisfatéria do modelo marcava uma situacdo “Ok” e, na hipdtese de problema em
determinada simulacdo, ndo houvesse prejuizo no todo, mas demarcacdo neste evento
especifico. A rotina também € capaz de executar experimentos isolados, caso ndo haja
interesse na realizag¢do do todo.

Cada ensaio do planejamento € automaticamente elaborado, de modo que somente as
informagdes dos pontos da AIS e a Tabela 4 sdo exigidos. Assim, outro tipo de projeto de
experimentos pode ser facilmente implementado. Escolheu-se a comunicacdo ASW por ser
direta entre o Aspen e o VBA; entretanto, pode ser substituido por OPC ou outro tipo de
protocolo, a depender do simulador. Adicionalmente, essa rotina descrita na Figura 11 pode
ser utilizada para experimentagdo, sem necessidade de alteracdo no cddigo, com outros
modelos dindmicos da plataforma AspenTech (Aspen Plus Dynamics, Aspen Custom Modeler
ou Aspen HYSYS) e, por adaptacdo a um protocolo alternativo, com softwares de outros

pacotes, por exemplo, DYNSIM, UNISIM ou oriundos de modelagem propria.
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CAPiTULo 4:

REsuL.TADOS E

DiscussoEs
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Inicialmente, esse capitulo apresenta os principais resultados da utilizagdo de uma
funcdo disponivel em MATLAB® na determinacdo de regides inerentes a operabilidade e a
compara com a MPT, foolbox mais conhecida para tal fim. Em seguida, um estudo de caso
simples ilustra a aplicacio da metodologia tema deste trabalho. A proposta de carater
probabilistico na determina¢do dos distirbios esperados € estudada em um sistema reativo e
comparada com a deterministica tradicional. Este € avaliado do ponto de vista de
operabilidade estaciondria e os resultados desta técnica sao experimentados conjuntamente a

estratégias de controle. Por fim, as respostas de uma perspectiva dindmica sdo investigadas.
4.1. COMPARACAO MPT E FERRAMENTA PROPOSTA

As regides alcangaveis (AOS’s) para os casos 1 e 2 deste trabalho foram tragadas com

a utilizacdo do MPT e com a “boundary” e os resultados encontram-se na Figura 12.

Figura 12 - AOS, mesma quantidade de pontos, para Estudo de Caso 1 (a, b) e 2 (c, d) com contorno gerado por:
(a, ¢) MPT; (b, d) funcdo “boundary”.
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As regides construidas com a mesma quantidade de pontos apresentam diferentes

dreas a depender se € utilizado o MPT ou a fun¢@o proposta nesse trabalho para determinagao

do entorno. Visualmente, é notdvel que a boundary fornece um contorno mais fiel, mesmo em

regides ndo-convexas. H4, portanto, uma diferenca de aproximadamente 12% e 13% se a

regido é dimensionada com o MPT e com a funcdo sugerida para os estudos de caso 1 e 2,

respectivamente.

Por fim, tomou-se uma regidao de elevada convexidade (forma de estrela) e o entorno

obtido com o MPT foi comparado com o determinado pela fun¢do boundary. O resultado

encontra-se na Figura 13.

Figura 13 - Pontos de regido altamente ndo convexa em sequéncia ndo organizada (a) para tomada de contorno
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.
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A Figura 13.a destaca como muitas vezes os dados podem aparecer: sem sequéncia
16gica para tomada do entorno. Dessa forma, o desafio consiste em, além de tomar somente os
pontos extremos, organizd-los de modo que seja possivel tracar este contorno. Nota-se que a
funcdo interna “convull” ¢ o MPT ndo foram capazes de retornar todos os pontos
correspondentes ao entorno correto, devido a ndo convexidade. Por outro lado, a funcdo
boundary organizou corretamente e desenhou a figura no formato de estrela, evidenciando
mais uma vez, sua adequagdo a regides irregulares concavas. Hd, portanto, um erro de 64% na

area tracada pelo MPT e convhull se comparados a boundary.
4.2. CASO 1: OPERABILIDADE EM MISTURADOR ESTACIONARIO

Aplicando a AIS no modelo na auséncia de distirbios, a AOS(d=0) pode ser calculada.
Cada varidvel da regido de entrada é dividida em pontos (no caso, 50 x 50), sendo o contorno

mais interessante para a anélise. E possivel visualizar a AOS e a DOS na Figura 14.

Figura 14 - AOS(d=0) gerada pela fungdo “boundary”, DOS e OI para um misturador estaciondrio.
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Fonte: Elaboragao do autor, 2018.

Pela Figura 14, percebe-se que um pouco mais de 76% do que € desejado pode ser

alcancado, representado pela regido destacada. Assim, durante operagdo do sistema, alguns
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estados estaciondrios da especificacdo podem ser alcancados e ha pontos desejados em que
ndo se € possivel atingir.

Na prética, as varidveis da AIS sofrem flutuacdes oriundas seja do processo a jusante,
seja por caracteristica intrinseca (como o fator humano associado a operag¢do). Sabendo disso,
é crucial ter controle ou pelo menos medir a intensidade de tais distirbios. Esses podem ser
inseridos na avaliacdo da operabilidade por meio da investigacdo do comportamento da AOS,
quando a EDS ¢é considerada sobre a AIS. Foram considerados distirbios sobre as
temperaturas das correntes de entrada, como descrito na EDS e o resultado encontra-se na

Figura 15.

Figura 15 - AOS(d;£10 e d>£15) e AOS, correspondente a intersec¢ao das AOS(d)s, geradas pela “boundary”.
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Fonte: Elaboragdo do autor, 2018.

Vale salientar que foi considerado que os distirbios ocorrem de forma independente,
em termos de simulag@o ora aplicou-se d,, ora d,. Na Figura 15, a linha com marcador ‘+’
representa a regido alcancdvel na auséncia de distirbios (AOS(d=0)), enquanto cada uma das
demais (tracejadas) foi desenhada para uma interferéncia diferente. O contorno continuo em
preto (em destaque) representa a intersec¢ao de todas AOSq4’s (Equacdo 3.1). Esta tultima foi

agora avaliada sobre a regidao desejada na Figura 16.



60

Figura 16 - AOS gerada pela fungéo “boundary”, DOS e OI para estudo de caso 1 (misturador estacionario).
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Fonte: Elaboragado do autor, 2018.

Quando hd a presenca de distiirbios em seus valores extremos, a drea da regido

alcancdvel que cobre a desejada reduz significativamente (de 61,62 para 36,32), assim,

também € reduzido o indice de operabilidade (45,4%). Desse ponto de vista, € interessante a

andlise de duas situacdes imagindarias:

a. DOS c AOS - significa que, mesmo na presenca de distirbios, a regido desejada

sempre poderd ser alcancada. Entretanto, podem existir pontos na regido

alcancavel que estejam fora do que € desejado;

b. AOS < DOS - significa que, mesmo na presenca de distirbios, qualquer ponto da

regido alcancdvel obedecerd as especificagdes. Entretanto, nem toda regido

desejada podera ser obtida.

Essas situagdes foram ilustradas na Figura 17. Na primeira, foi necessdrio um

deslocamento da regido desejada, ja na segunda, houve um alargamento. Do ponto de vista

pratico, muitas vezes, ambos ndo sao possiveis. Dessa forma, cabe a modificacdo do processo

ou, quando viavel, de projeto. Caso a situagdo (a) ocorra, um sistema de controle automatico

(ou outra estratégia) pode ser acrescentado e sempre ha a possibilidade de controlar dentro do

desejado. Na situacdo (b), mesmo sem atuagdo de controle, o sistema sempre atenderd as
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especificagdes. Vale lembrar que tais conclusdes foram obtidas avaliando a regido alcancavel

como a intersec¢do das AOS4’s conforme indicado na literatura.

Figura 17 - De cariter exemplificativo, as hip6teses foram ilustradas: (a) DOS < AOS ; (b) AOS < DOS .
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4.3. CASO 2: OPERABILIDADE EM CSTR ESTACIONARIO

Inicialmente na auséncia de distirbios, as restricdes das entradas definidas na AIS
impostas sobre o0 modelo ajudaram na obtencao dos resultados de temperatura e conversao no
estado estaciondrio. A regido alcancgédvel (AOS) estd representada na Figura 18 e se assemelha

a janela de operagdo proposta por Roffel (2008).

Figura 18 - AOS (di=0 e d,=0), descri¢des das arestas e drea para o CSTR proposto por Roffel (2008):
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

A Figura 18 mostra os resultados pontuais obtidos para conversdao e temperatura, a
regido alcancédvel formada pelos pontos do entorno e a drea gerada, bem como as condi¢des
da AIS correspondentes a cada aresta. Dessa forma, uma vez obedecidas as restricdes e as
condi¢des estabelecidas, qualquer resposta estaciondria realistica para as varidveis analisadas
estard no interior desta AOS, desde que ndo haja nenhuma perturbacao no sistema.

Roffel (2008) apresentou a janela de operagdo com apenas valores extremos da AIS e
consequentemente as arestas da AOS apresentam formato retilineo (Figura 19.a). Entretanto,

pontos intermedidrios da malha de entrada combinados entre si definem melhor o entorno.
Isto pode ser notado, por exemplo, pelos pontos azuis que compdem o contorno F),mdximo

que foram resultados de simulagdes em que a vazdo de alimentacdo encontrava-se em seu

valor mdximo e a do fluido refrigerante em condicdes intermedidrias. Sendo assim, poderd
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haver uma diferenca na drea da regido e consequentemente no indice de operabilidade.

Tomando o entorno de quando pontos intermedidrios sdo considerados (Figura 18) e

sobrepondo a DOS avaliou-se o OI e representou-se na Figura 19.

Figura 19 - AOS, DOS e indice de operabilidade para CSTR com reagdo genérica:

(a) apenas pontos extremos; (b) com pontos intermedidrios as restricdes.

O.1. = 68.04%

09

0.8

Converséo [-]
o o o
[6)] [e)] ~
T T T

N
~
T

03 r
- Interseccédo = 0.35
02 AOS = 6.26
— — —D0OS =0.52
01 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 ]
285 290 295 300 305 310 315 320 325 330 335 340
Temperatura [K]
(a)
0.l. =71.58%
0.9 r
0.8
0.7
™ 0.6
o
s
5 051
>
c
o
O 04t
03 r
I ntersecgao = 0.37
0.2 r AOS = 5.59
— — —DOS =0.52
01 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 ]
285 290 295 300 305 310 315 320 325 330 335 340
Temperatura [K]
(b)

Fonte: Elaboragado do autor, 2018.



64

Como na criag@o da Figura 19.a apenas os pontos extremos foram considerados, a leve
convexidade presente na aresta referente a vazdo minima de reagente foi aproximada de uma
reta. Isto provoca uma diferenca na drea da regido de intersecdo e, consequentemente, no
indice de operabilidade (cerca de 3%). Vale salientar que isto somente foi perceptivel devido
a ferramenta proposta no item 3.1 ter sido utilizada para determinacio do contorno da AOS.

A simulacdo em que apenas os pontos extremos (4, no total) foram considerados
despendeu um tempo de maquina, em um Intel® Core™ 17-4790 CPU 3.60GHz com 16,0GB
RAM, de aproximadamente 0,21 s; enquanto que aquela realizada com 400 pontos (20 x 20)
demorou 2,93 s. Embora um considerdvel aumento no periodo de simulacdo, a delonga é
caracterizada como aceitavel e a segunda malha foi utilizada nos demais testes para este caso.

Como € possivel observar na Figura 19, ha uma parte da regido desejada que nao pode
ser atingida nas circunstancias atuais do processo. Hd também condi¢des de possivel
ocorréncia que nao atendem as especificacdoes (DOS), uma vez que a regido alcancada ndo se
encontra completamente no interior da desejada. O ideal € que apds a consideracdo dos
distirbios esperados, toda a AOS esteja contida na DOS, porém isto pode representar ora
especificagdes com intervalos muito espacados ora um controle do processo extremamente
robusto, complexo e, as vezes, impraticavel.

Nas condicdes da AIS utilizadas para construcdo da Figura 19.b, ha um indice de
operabilidade de aproximadamente 72%, ou seja, na situacdo atual, hd esse percentual de

possibilidade de operar e atingir as especificacoes.

4.3.1. Consideracao de EDS deterministica

E interessante avaliar a conjectura que distirbios deterministicos possam provocar
sobre o comportamento da regido alcancdvel e sobre o indice. A Figura 20 apresenta o
comportamento da regido alcancada, bem como a influéncia sobre o indice de operabilidade,
mediante distdrbios de 2,0% (5,86K), 3,5% (10,255K) e 5,0% (14,65K) na temperatura da

corrente de entrada.
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Figura 20 - AOSd’s para o estudo de caso 2 sob distiirbios na temperatura da corrente de entrada:
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A mudanga na forma da regido alcangcada chama atencdo principalmente quando os
distirbios negativos sdo os presentes. Por meio da Figura 20, percebe-se que, mantendo as
condi¢des originais, ou seja, sem interferéncias externas (como a de um controle de
temperatura, por exemplo), seria mais dificil operar o sistema obedecendo a regido desejada,
especialmente quando hé distirbios negativos superiores a 3,5%, tendo em vista que o Ol cai
de aproximadamente 72% para 31% e chegando a 2% quando di=-5%. Por outro lado, para
distirbios positivos, mesmo superiores a 5%, o Ol nao apresentou mudancas consideraveis.
Isto se deve a ndo linearidade do modelo.

De modo semelhante, foram avaliadas perturbagdes na temperatura de entrada do
fluido refrigerante. Os resultados da influéncia destes sobre a conversdo e a temperatura

alcancaveis encontram-se na Figura 21.
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Observa-se na Figura 21 que disturbios na temperatura do fluido refrigerante sdo mais
criticas a operagdo do sistema. As menores flutuacdes ja apresentaram grandes quedas no Ol e
as superiores a 3,5% impossibilitaram totalmente o alcance das especifica¢des. Portanto, deve
haver atencdo especial para implementacdo de controle e monitoramento desta varidvel.

As andlises dos distirbios foram realizadas de forma independente. A intersec¢do das
AOSq’s (AOS) e a sobreposi¢ao grafica (Figura 22) auxiliam na visualizacio dos estados em

que o sistema pode ser operavel.

Figura 22 - AOS formada pela intersec¢cdo das AOSq’s no caso de distirbios deterministicos na: (a) Temperatura

de alimentag@o; (b) Temperatura do fluido refrigerante.
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Conforme indicado na literatura a AOS corresponde a intersec¢do de todas AOSq4’s na
EDS considerada. Pela Figura 22.a, percebe-se que, mesmo com distirbios, ainda hd uma
pequena regido correspondente a intersec¢do (linha continua preta), o que nao ocorre quando
ha flutuagdo na temperatura do fluido refrigerante, conforme Figura 22.b.

Interferéncias de tamanha magnitude nas temperaturas (em torno de 15K) ndo sdo
comuns € muitas vezes ndo ocorrem na pratica — a ndo ser na presenca de causas especiais —
mas foram aplicadas com intencdo de estressar o sistema e observar situacdes a serem
evitadas. Ainda assim, chama-se aten¢do para necessidade de implementacdo de um eficiente

controle de temperatura especialmente do fluido refrigerante.

4.3.2. Consideracao de EDS probabilistica

Na literatura, sdo utilizados os limites da EDS de modo a considerar os extremos
possiveis. Entretanto, hd menor probabilidade de ocorréncia destes. Apreciando um caréter
probabilistico, os distirbios aleatérios apresentados na Figura 5 foram simulados e os
resultados para conversdo e temperatura encontram-se na Figura 23.

Como j4 evidenciado, a depender do distirbio, h4 mudanca no formato da AOS. Para
os distirbios pseudoaleatoriamente escolhidos, ainda ha 23,17% de possibilidade de operar
garantindo as especificacOes. Entretanto, a operabilidade nem sempre € garantida, uma vez
que a tomada de outros valores de flutuacdes também aleatérios revela um OI nulo como
apresentado na Figura 24.

No estudo de caso 1, as AOSq4’s obtidas de distirbios inferiores estdo contidas naquela
oriunda dos disturbios extremos, o que ndo foi evidenciado na avaliacdo desse CSTR.
Acredita-se que isso seja consequéncia da ndo linearidade do sistema reativo. Dessa forma, a
partir da avaliacdo probabilistica de um conjunto de perturbacdes esperado € possivel
direcionar estratégias de controle de modo a evitar determinados estados estacionarios e

indicar pontos estdveis em que ha possibilidade de atingir resultados desejados.



Figura 23 - Consideragdo de distiirbios pseudoaleatérios em que o OI € ndo nulo, sendo: (a) AOS formada
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Figura 24 - Considerag@o de disttirbios pseudoaleatérios em que o OI € nulo, sendo: (a) AOS formada pela

interseccio das AOS,’s; (b) Indice de operabilidade de CSTR considerando EDS,.
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4.3.3. Aplicacao da operabilidade no controle de processos

Com os disturbios descritos na Figura 23, aproximadamente 23,2% da DOS pode ser
atendida pela AOS. Neste cendrio, configura-se ideal a operacdo do processo nessa regiao em
destaque, pois, mesmo com distirbios aplicados, o alcancado atende as especificagcdes
desejadas. Com base nisso, propde-se a introducdo dessa informacdo em estratégias de
controle. A Figura 25 apresenta a estrutura de um controlador retroalimentado (feedback)
tradicional (em cinza) modificado para contribuicdes da metodologia de operabilidade

estacionaria.

Figura 25 - Adaptacdo de controlador feedback tradicional para contribui¢des da metodologia de operabilidade.
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Os valores de temperatura contidos na regido de interseccdo podem ser utilizados
como referéncia (sefpoint) em uma malha de controle. Dessa forma, o controlador pode ser
utilizado para estabilizacdo do sistema de modo que uma varidvel resposta obedeca a DOS.
Como pode ser observado na andlise das AOSq4’s, mais de um estado estacionario pode ser

obtido na mesma temperatura, portanto essa informagdo nao ¢é

DOS.

suficiente para garantia da

Na presenga de um disturbio proveniente da EDS, um cddigo desenvolvido em

MATLAB® ¢ capaz de reconhecer qual perturbacio considerada na construgio da AOS mais
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se aproxima. Em seguida, sdo verificados quais valores da AIS conseguem mais rapidamente
conduzir o sistema a um estado estaciondrio de modo que a DOS seja respeitada. Se a
diferenca entre a medida de referéncia e a atual for maior que uma tolerancia, as grandezas de
Fin e mw sdo utilizadas; caso contrdrio, um controlador proporcional e integral é utilizado
para anulacdo desse erro. A necessidade de um feedback PI deve-se a auséncia da informacao
de setpoint de temperatura na metodologia de operabilidade.

Estudou-se a aplicacdo da conciliagdo de operabilidade em estratégias de controle
desde a partida do reator CSTR em estudo. A temperatura de referéncia foi definida no centro
da regido de intersec¢do (AOS N DOS ), apos o estado estacionario plenamente estabelecido,
foi aplicado um distirbio pseudoaleatério na Tw de forma semelhante ao descrito na EDS,,.
Outras 14 perturbacdes foram aplicadas de forma semelhante conforme observado na Figura
26.a. Os comportamentos da varidvel manipulada, controlada e do calor envolvido encontram-
se nas Figura 26.b, c, d, respectivamente.

Para estabilizar o sistema na temperatura de referéncia, a vazdo de alimentagdo
encontrada pela proposta foi de 10,6g/s. Com base na Figura 26.a, € possivel perceber a
influéncia das perturbacdes na temperatura da jaqueta, enquanto a Figura 26.b apresenta o
fluxo de fluido refrigerante necessdrio para controle da temperatura no valor de referéncia
(Figura 26.c). Oscilacdes mdaximas de aproximadamente 3K foram registradas durante a
operacdo. Uma minima diferenca (inferior a 0,1kJ) entre o calor gerado e removido foi
observada ao longo dos estados estaciondrios. O sistema estabilizou com um saldo positivo de
energia (Qg > Q) devido a um pico de carga antes do primeiro estado permanente.

Diante de todas as perturbacdes, a metodologia proposta foi capaz de garantir um
estado estaciondrio na convergéncia ente DOS e AOS, conforme mostrado na Figura 27.

Nesse caso, a temperatura de 305,7K foi definida como referéncia, entretanto qualquer
uma entre 300,52K e 311K poderia ser utilizada. Assim, ndo sé foi possivel controlar o
sistema de modo a obedecer as condi¢cdes desejadas, como ndo foi necessdrio informar

manualmente ao sistema o sefpoint: a metodologia de operabilidade encarregou-se disso.



Figura 26 - Resultados de um CSTR controlado pela conciliagdo de operabilidade com estratégia cldssica de
controle mediante disttirbios da EDSp: (a) Temperatura do sistema e valor de referéncia; (b) Fluxo de

alimentag@o do fluido de refrigeragdo.
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Figura 27 - (a) Comportamento da conversdo mediante os disttrbios; (b) Ponto atual localizado na intersec¢do
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4.4. ANALISE DE OPERABILIDADE EM REATOR BATELADA

A metodologia de operabilidade foi avaliada com base em resultados de simulag¢des.

Primeiramente, observa-se o comportamento do sistema experimental base e do modelo que o

representa. Em seguida, este foi utilizado para constru¢do do histérico e determinacao das

regides alcancdvel e desejada a cada intervalo de tempo.

4.4.1. Comparacao dos resultados experimentais e do modelo

Inicialmente, o modelo no Aspen Batch Modeler V9.0 foi ajustado para reproducao

dos experimentos. As respostas de temperatura do sistema e fracdo mdssica de hidréxido de

s6dio oriundas da andlise de sensibilidade quanto a concentracdo inicial de acetato de etila

encontram-se na Figura 28.

Figura 28 - Comparacio de resultados simulados e experimentais obtidos variando-se a concentracdo inicial de

hidréxido de sédio: (a) Perfis de temperatura; (b) Fracdes massicas de NaOH.
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Fonte: Elaboragdo do autor, 2018.

Em seguida, as concentracdes de hidroxido de sédio (0,07M) e acetato de etila

(0,10M) foram mantidas e a temperatura de setpoint definida em diferentes valores (30°C,

35°C, 40°C e 45°C). Os resultados desta andlise podem ser observados na Figura 29.
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Figura 29 - Comparacdo de resultados simulados e experimentais obtidos variando-se a temperatura de setpoint

do controlador: (a) Perfis de temperatura; (b) Fracdes massicas de NaOH.
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

Percebe-se que, em ambas configuracoes, o modelo foi capaz de representar
satisfatoriamente os experimentos. Essa comparacdo foi util para averiguacdo da boa
representatividade do modelo base quanto o sistema batelada real. Uma vez com o problema
definido no simulador, foi possivel estressid-lo em vdrias condi¢des para avaliacdo da

metodologia de operabilidade dinamica.

4.4.2. Aplicacao da metodologia proposta

Os experimentos foram realizados nos limites da AIS para cada valor individual de
disturbio descrito na Tabela 4. Devido a elevada quantidade de respostas, os distirbios de
ocorréncia em variaveis estaticas (indices 1 a 6 na Tabela 4) foram avaliados inicialmente, o
que implica na realizacdo de 112 simulacdes. Cada AOSq(t) foi construida pelo contorno de
16 resultados correspondentes. A interseccao de todas AOS4(t)’s delimita a AOS; para cada
intervalo de tempo. Com um tempo maximo de simulag@o de 1 hora para o processo estudado,
foram considerados 10 interins para a aplicacdo da metodologia. A Figura 30.a mostra a
construgdo da regido alcangdvel no primeiro periodo analisado e a Figura 30.b ilustra todas as

AOS¢’s ao longo do tempo.
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Figura 30 - Construgdo das AOS(d, t)’s e AOS(t)’s: (a) no primeiro intervalo de tempo analisado (t=0,1 h); (b)

em todos os periodos avaliados.
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

A regido desejada do ultimo periodo (DOS(tf)) foi a primeira DOS(t) tracada com base
na regido de confiabilidade conjunta e € ilustrada na Figura 31.a. Com a indexacdo de cada

ponto é possivel identificar os resultados correspondentes nos demais intervalos de tempo,
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bem como as condi¢des utilizadas para sua geracdo. Dessa forma, as demais elipses foram

construidas ao longo dos 10 periodos avaliados (Figura 31.b).

Figura 31 - Construcdo das DOS(t)’s: (a) no tltimo intervalo de tempo analisado (t=1 h); (b) em todos os

periodos avaliados.
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Fonte: Elaboragdo do autor, 2018.

Pela Figura 31.b percebe-se um afunilamento da regido desejada, ou seja, no inicio da

batelada mais condi¢des podem satisfazer o problema. Cada elipse corresponde a uma regido
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desejada e foi gerada com base nos pontos que obedecem a especificacdo ao final da batelada.

Para cada intervalo, hd uma intersec¢do entre AOS e DOS e consequentemente um indice de

operabilidade associado (Figura 32).

Figura 32 - Andlise de operabilidade dinamica, levando-se em consideracdo os distiirbios nos volumes iniciais
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

A intersec¢do entre a AOS e DOS; € aplicada na Equagado 2.6, em que p corresponde a

area, para determinacdo do indice de operabilidade em cada intervalo de tempo (Ol). Um

resumo das medidas e dos Ol;’s ¢ apresentado na Tabela 5.

Tabela 5 - Resumo das medidas p‘s das AOS(t)’s e DOS(t)’s e OI(t)’s.

t (h) n{AOS¢ n{DOS} ol

0 0 0 -
0,1 5,3533 0,2630 77,26%
0,2 3,3430 0,2152 78,00%
0,3 2,5370 0,1187 80,91%
0,4 1,8993 0,0993 79,40%
0,5 1,4409 0,0848 75,09%
0,6 1,1153 0,0732 69,56%
0,7 0,8796 0,0659 62,49%
0,8 0,7047 0,0599 56,07%
0,9 0,5708 0,0549 50,18%

1 0,4432 0,0504 42,92%

Fonte: Elaboragdo do autor, 2018.
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Pela Figura 32, percebe-se que uma parte da elipse encontra-se fora da regido
alcangdvel e sem significado fisico. Isto ocorre pela baixa concentracido de pontos no interior
da AOS;, o que ja era esperado, uma vez que o planejamento experimental apenas tomou os
extremos da AIS. Como a DOS tem fundamentacio estatistica, a quantidade de amostras é
fundamental para o melhor desempenho da proposta.

Em seguida, os demais disturbios descritos na Tabela 4 foram considerados.

Figura 33 - Andlise de operabilidade dinamica, levando-se em consideracdo todos os distirbios da EDSp, de

um sistema reativo em batelada.
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Fonte: Elaboragao do autor, 2018.

Pela andlise das AOSq’s geradas e observando as 4reas de intersec¢do em destaque,
conclui-se que maioria dos pontos continua a localizar-se nas extremidades das AOS:’s,
dificultando a construcio das DOS;’s.

Como busca de “preencher” os interiores das AOS:’s, dividiu-se a AIS em uma malha
de 4 pontos. Dessa forma, a combinacdo de 4 varidveis em 4 valores gerou um total de 256
simulacdes. Nestas, nenhuma perturbacdo foi considerada, uma vez que 640 experimentos
foram encarregados de levar em consideracdo a EDS;. As respostas foram adicionadas ao

banco de dados. A andlise da operabilidade de todos os 896 casos encontra-se na Figura 34.
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Figura 34 - Andlise de operabilidade dindmica, com todos 896 pontos do banco de dados, de um sistema reativo

em batelada.
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Fonte: Elaboracao do autor, 2018.

O OI(t=t;) registrado no inicio do processo foi de 95,5%, finalizando com um OI(t=tr)
de 47,5%. A operacdo do sistema na regido destacada em cada passo de tempo garantird o
alcance da regido desejada ao final da batelada. Percebe-se que além do afunilamento, o
indice de operabilidade aumentou com relacio aos evidenciados quando apenas o
planejamento 2* foi considerado.

Mesmo com o elevado volume de dados, a constru¢do das AOS;’s, DOS’s e cdlculos
dos Ol¢’s ocorre em segundos. Apds a realizagdo da analise, a sequéncia de DOS¢’s pode ser
utilizada para acompanhamento e controle na produgdo e necessita ser atualizada somente em

caso de novo distirbio a ser considerado.
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A funcdo interna a0 MATLAB® proposta para substituicio do MPT apresentou bons
resultados tanto para regides cOncavas quanto convexas, disponibilizando contornos mais
proximos dos esperados.

A EDS,; levou em considerac¢do o aspecto de que quanto mais extremo a perturbagdo,
menor a sua probabilidade de ocorréncia, conforme sugerido por Lima (2007). Esta regido foi
gerada pseudoaleatoriamente com base nos limites 36 (99,73% de significincia) de uma
distribuicdo normal. Embora a recorréncia do “pseudo”, a tomada dos disturbios pode ser
considerada aleatdria, uma vez que a sequéncia na criacdo destes nao foi enviesada e a
semente do gerador baseada no tempo atual. Este prefixo foi utilizado com o propdsito de
esclarecer ao leitor a consciéncia durante a abordagem. Para a operabilidade dindmica, foi
proposto que esta regido ndo fosse limitada apenas quanto a intensidade, mas também ao
tempo de ocorréncia e duracdo com o objetivo de maior abrangéncia das possiveis situacdes
reais.

A EDS, leva em -consideragdo caracteristicas do processo, uma vez que a
determina¢do da média e desvio padrdo devem ser baseadas no histdrico da varidvel avaliada.
Assim, se distirbios negativos ocorrerem mais frequentemente, provavelmente a EDS,
carregard essa informacdo. Quanto maior o banco, maiores as chances de sucesso dessa
técnica. A sua implementacdo torna-se ainda mais robusta quanto menor for o ¢ do conjunto
de dados de disturbios. Adicionalmente, o engenheiro podera observar que investimentos na
reducdo de variabilidade na temperatura de entrada do fluido de refrigeracdo, no exemplo
estudado, poderd conduzir a um melhor controle da resposta do processo dentro da regiao
desejada.

Aspectos mais especificos quanto ao desenvolvimento das metodologias: estaciondria

e dinamica sdo discutidos a seguir.

5.1. OPERABILIDADE ESTACIONARIA

Para o caso de sistemas ndo-lineares, a mencionar o estudo de caso 2, a forma
geométrica da regido alcancada muda a depender do distirbio, sem mesmo manter uma
localizacdo fixa no plano temperatura versus conversdo. Assim, uma EDS fixada nos
extremos nao garante a plena consideracdo dos demais distirbios intermedidrios, conforme
esperado e averiguado com o misturador avaliado. Dessa forma, a EDS; representa a melhor

abordagem, uma vez que € fundamentada em um histérico de distirbios da planta.
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A introdugdo de informacgdo advinda da operabilidade em estratégias de controle deu-

se de duas formas:

a. Utilizacao de interseccao entre AOS e DOS na definicio de setpoint remoto;

b. Defini¢do do valor de referéncia para varidvel manipulada de modo que o estado
estaciondrio que garanta a possibilidade de operacdo e o alcance de valores
desejados ocorra mais rapidamente.

Caso o erro seja maior que determinada tolerancia, um controlador tradicional passa a

atuar, configurando dessa forma uma conciliacdo entre metodologias de controle e
operabilidade. Esta abordagem conseguiu estabilizar o sistema, garantindo o atendimento as
especificagcdes, rapidamente diante de todos os disturbios provocados na temperatura de
entrada do fluido de refrigeracdo (de acordo com a EDS;, descrita). Esta proposta € de elevada
relevancia especialmente para os casos de pequeno indice de operabilidade ou de dificil
estabilizacdo na regido desejada ou ainda para substituicdo de estratégias complexas de
controle. O cddigo desenvolvido apresenta tempo de resposta elevado, uma vez que apenas
necessita de manipulagcdo de vetores. Uma vez realizada a andlise de operabilidade, somente
as matrizes com informacgdes das regides AIS, AOS e DOS sdo necessdrias para aplicacio

prética.

5.2. OPERABILIDADE DINAMICA

Como ndo ha um histérico de informacdes real e representativo dos sistemas em
estudo, optou-se por simulacdes computacionais para desenvolvimento da metodologia de
operabilidade. O modelo empregado foi delimitado por experimentos de bancada e a
sistemdtica pode ser aplicada a qualquer processo, cuja avaliacdo dinamica seja relevante.
Caso a descricdo fenomenoldgica ndo esteja disponivel, seja complexa ou sua simulagdo
demande elevado tempo e esforco computacional, redes neurais, kriging, machine learning
dentre outras técnicas podem ser aplicadas para constru¢do do banco. O planejamento fatorial
foi utilizado por ser o que de forma mais simples e de menor tamanho fornece a combinagao
das variaveis da AIS. Para “recheio” do interior da AOS — necessario para melhor construcdo
das DOS{’s — gerou-se uma malha a partir dos extremos da regido de entrada. Entretanto,
outra técnica de experimentacdo, como o latim hipercubo ou a méixima entropia, pode ser
utilizada.

Na presenca de dados, a etapa descrita no fluxograma da Figura 11 pode ser eliminada.

Este pode ser utilizado para outros estudos, uma vez que permite a realizacdo de andlises de
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sensibilidade, dentre outras técnicas de experimentacdo de forma programével, sem a
necessidade de dispendioso esfor¢o manual.

Como nao ha uma forma para delimitacdo da regido desejada ao longo do tempo para
sistemas em que a dindmica € relevante, foi proposto que as DOS;’s sejam construidas com
base na regido de confiabilidade conjunta, com base nos pontos indexados ao longo do tempo
dos resultados que satisfazem a DOSy. Como esta etapa tem fundamentacdo estatistica, ha
necessidade de amostragem minima para garantia da representatividade de criagdo. O estudo
foi desenvolvido sobre a andlise de duas varidveis-resposta; entretanto, a metodologia pode
ser aplicada a qualquer dimensdo, uma vez que o cddigo organiza as incdgnitas de interesse
em matriz conforme Figura 10.

A proposta disponibilizou uma sequéncia de regides em que, caso as variaveis
respostas sejam mantidas em seu interior ao longo da batelada, ao final, as especifica¢des
desejadas serdo alcangadas. Observou-se que o indice de operabilidade pode variar ao longo
do tempo. Tal metodologia representa uma ferramenta robusta e de simples andlise para
acompanhamento e controle de producdo. E somente necessita ser executada em caso de
atualizacdo das condi¢cdes em estudo ou de novo distirbio a ser considerado. Configura-se
uma excelente ferramenta para projeto de sistemas em batelada ou cuja dindmica seja
importante, ji que apresenta possiveis regides cuja especificacoes sejam de dificil ou
impossivel alcance antes do concebimento do equipamento ou sistema. Para etapa de
processo, pode auxiliar no direcionamento de otimizagcdes, como: redefinicdo de
especificagdes, diminuicdo do consumo de matéria-prima ou outros insumos, reduc¢do do

tempo final de ciclo, defini¢do de regido de maior estabilidade, etc.

5.3. RECOMENDACOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Sado recomendados os seguintes estudos para continua¢ao no desenvolvimento da drea
de pesquisa, os quais podem representar relevantes contribui¢cdes tanto para a comunidade

académica quanto para industria, por meio de suporte em tomadas de decisdo, projeto, etc.
5.3.1. Conciliacao de metodologia de otimizacao entrépica e operabilidade
Bispo (2014) apresentou uma estratégia de controle preditivo fundamentado na

segunda lei da termodinamica. Segundo o autor, a metodologia proposta é capaz de levar o

sistema para um ponto de operacdo em que hd minima producdo de entropia e, assim, em
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sistemas reativos, estados de maxima conversdo. Entretanto, a modelagem apenas indica o
6timo e cabe ao usudrio a avaliacdo de respeito a restrigdes. Além disso, para a otimizagdo
global, o processo deve ter sido projetado para isso e sdo citadas algumas modificagdes
necessdarias no tamanho do reator. Pensando nisso, seguem propostas de aplicacdo de
operabilidade nesse estudo:

a. Utilizacdo da AIS para averiguacdo de varidveis indispensdveis a taxa de geracdo
de entropia, uma vez que apenas temperatura de reagdo, trabalho oriundo de
agitacdo e tempo de residéncia foram avaliados;

b. Verificagdo, por meio da metodologia de operabilidade estaciondria, de
possibilidade de operacdo no 6timo indicado. O controle proposto por Bispo
(2014) nao necessita de setpoint e direciona a varidvel manipulada para um estado
de minima geracao de entropia. Acredita-se que a conciliacdo desse trabalho com a
operabilidade componha uma ferramenta robusta de otimizagdo observadas

restrigoes descritas na AIS e AOS, bem como disturbios esperados previstos na

EDS.

5.3.2. Industria farmacéutica

Sistemas em batelada sdo largamente utilizados em processos farmacéuticos. O
elevado valor agregado associado, a quimica fina envolvida, a pureza dos reagentes, precisao
de equipamentos, estreitos limites de qualidade, entre outros aspectos intrinsecos exigem
muita aten¢do especialmente na producdo. Dessa forma, uma vez determinado, pela
metodologia apresentada nesse trabalho, o perfil de regides a ser seguido, haverd
possibilidade de atuagdo ao longo da batelada para alcancar as especificagdes e com isso
reduzir ndo conformidades. Além disso, a aplicacdo da metodologia proposta pode ser a base
para otimizagdes, como reducdo de tempos, reducdo de gastos com reagentes ou utilidades e

aumento no rendimento.

5.3.3. Ferramenta aplicada a Big Data

Tipicamente, informagdes de planta e dados de processo sdo armazenados. Esse

histérico — a depender de sua magnitude, denominado Big Data — € uma rica fonte de estudos.

Dessa forma, a metodologia de operabilidade, estaciondria ou dindmica, implementada em
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softwares de andlises, como PI System, por exemplo, pode representar uma robusta

ferramenta e fornecer um elevado poder de decisdo.

5.3.4. Analise de operabilidade em toda a planta (Plantwide operability)

Subramanian e Georgakis (2005) propuseram uma metodologia para andlise de
operabilidade estaciondria em toda a planta. A metodologia dindmica pode contribuir nesse
campo de estudo. Além de representar uma ferramenta ttil para avaliacdo de um eventual
reator ou opera¢do unitdria em batelada ao longo do processo. A proposta € de avaliar como o
indice de operabilidade de determinado processo no final da unidade é afetado com a forma
de operacdo de outro ao inicio, as possiveis interagdes, bem como sugerir proposta de
otimizacdes baseadas em modificacdes das regides AIS ou DOS. Adicionalmente, € possivel

avaliar como a variabilidade comporta-se e como influencia na EDS.

5.3.5. Operabilidade para estratégias de aumento de escala (Scale-up)

Como discutido ao longo do trabalho, a operabilidade pode contribuir, dentre outras
etapas no projeto. Dessa forma, essa proposta foca no aumento de escala de um equipamento
ou processo. A metodologia pode ser empregada na averiguacdo de quais as melhores
condi¢des de funcionamento, além de apresentar a possibilidade ou ndo de operacdo em
determinadas condi¢des ou no atendimento a restricdes e especificagdes, considerando
disturbios esperados. Propostas de modificacdes ainda na concepg¢do sdo mais faceis e vidveis
do que apds a constru¢do da unidade e a proposta pode direcionar a tomadas de decisdao

estratégicas nesse sentido.

5.3.6. Analise com mais de duas variaveis

Este trabalho foi desenvolvido sobre a andlise de duas varidveis-resposta, o que
demandou andlises tridimensionais, uma vez que foi realizado ao longo do tempo. O cédigo
foi estruturado para avaliacdes com dimensdes superiores; entretanto, hd um aumento da
complexidade especialmente do ponto de vista grafico. Este estudo representa uma excelente
contribuicdo, uma vez que na pratica, inimeras incégnitas podem ser relevantes ao processo

a0 mesmo tempo.
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