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Resumo

Colunas de destilacao sao equipamentos de alto consumo energético. Em
épocas de energia abundante e barata a tendéncia usual era de se operar com
maximo refluxo garantindo, desta forma, que os produtos obtidos estariam sem
pre conforme as especificacoes exigidas pelo mercado. Quando, porém,o custo
energético torna-se significativo é necessario determinar um ponto 6timo de
operacao que, efetuando um compromisso entre o retorno obtido e os custos/
perdas existentes no processo maximize seu lucro. O presente trabalho, uti-
lizando técnicas de programacao nao linear, apresenta a implementacdo de um
algoritmo que, minimizando as perdas/custos do processo, possibilita a obten

gao de um ponto Otimo de operagao.

Steady State Optimization of a Non-Linear Process: A Distillation Column

Case.

Abstract

Distillation columns are equipments of high energy consumption. The ba~-
sic operating philosophy, when the energy was cheap, was to maximize reflux
for fulfilling the market specifications applicable to final products, but
the energy shortage has changed drastically this procedure. The necessity
now is the determination of an optimum
profit can be maximized. This maximization generally relies on the trade-off
between return value and utility costs.

plementation of a non-linear programming

operating point where the process

This paper deals with the im-
algorithm that, minimizing the

utilities cost, establishes the optimum operating point.

Keywords : Non-linear Programming ; Distillation Column ; Minimization ;
Optimization ; Steady State

1. INTRODUGAO

A fungao primordial de uma coluna de des
tilacao é separar dois ou mais compostos en-
tre si até um nivel de pureza ditado pelas
especificacoes de mercado. Estas especifica-
¢oes podem incidir sobre o produto retirado
do topo da coluna, na base ou sobre ambos.
A pureza final dos compostos obtidos, vista
sob o enfoque da engenharia de controle, é
funcao basicamente dos dois balancos aplica-
veis a coluna: balanco de massa e balanco e-
nergético (Nisenfeld e Seeman, 1981). Sua ma
nipulagéo, através das varidveis independen-
tes existentes no processo permite nao sé al
terar a composicao dos produtos obtidos mas
também possibilita a busca de um estado de
operacao que, analisado sob determinado cri-
tério possa ser considerado 6timo. Um estado
otimo é aquele que, em Ultima andlise, permi
ta maximizar os lucros obtidos no processo e
pode ser expresso, p. ex., sob a forma de mi
nimizacao de uma funcgao que forneca as perdas/
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custo existentes ou maximizacao de uma funcao
que expresse o retorno monetario obtido pelo
processo.

Para maior facilidade no entendimento
dos termos e analises efetuadas ao longo des-
te trabalho apresentamos uma explicacao ex
tremamente suscinta da operagéo de uma colu-
na de destilacao binaria convencional (fig.
1). Mediante o fornecimento de determinada
quantidade de energia - Q, - a base da colu-
na sao gerados vapores, 0s quais passando
atraves de diversos estagio de contato al-
cancam o topo de coluna, onde sao condensa-
dos, total ou parcialmente. Parte do mate-
rial condensado, no qual consta uma fracao
xp do componente mais leve, é retirado como
destilado - D- e parte retorna ao interior da
coluna na forma de refluxo liquido-R-. A a-
limentacao F, contendo uma fragdo xp do com-

ponente mais volatil é inserida no estagio




" de alimentacao, situado geralmente em °~ um
ponto médio da coluna. Parte do material é
retirado através da vazao na base - B -, na
* qual consta uma fracgao Xy do componente
mais volatil.

V =vazao total de vapor no topo da coluna,
t/dia.

R =vazao de refluxo, t/dia.

F =vazao da alimentacao, t/dia.

D =vazao do destilado, t/dia.

B =vazao na base, t/dia.

Qc =energia retirada no condensador, Mcal/
dia.

Qr =energia fornecidano refervedor, Mcal/
dia.

xp =fracao em peso do componente leve no
destilado.

Xp = fragao em peso do componente leve na
base.

Xp = fracao em peso do componente leve na
alimentacao.

‘Fig. 1 - Coluna de destilacao tipica.

0 presente trabalho mostra como € possi
vel, atraves da correta manipulacao das va-
ridveis independentes do processo, alcancar
um estado de operagcao que maximize seus ga-
nhos. Para isto, procurou-se, inicialmente,
estabelecer a fungao obJetivo apropriada, de
finir entao as condicoes que possibllltam a
aplicacao de uma politica de otimizacao e,
finalmente a implementacao de um algoritmo
apropriado a solucao do problema. .

2. ESCOLHA DA FUNGCAO OBJETIVO

A primeira providencia para_ implementa
cao de uma politica de otlmlzacao é determi
nar a fungao objetivo aplicavel a situacao
em questao. Uma funcao objetivo expressa um
determinado critério que se busca otimizar,
seja no sentido de maximizacdo ou minimiza-
¢cdo e que se encontra sujeito, geralmente, a
determinadas restricoes operacionais: de
projeto, operacionais e mercado. Entre os
diversos critérios que podem balizar o es
tabelecimento de uma funcao objetivo exis-
.tem dois bastante utilizados: a minimizacao
‘dos custos e/ou perdas e a maximizacao dos
ganhos (Shinskey, 1984; Martin, Latour e
Richard, 1981).
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Para o caso especifico do processo em
questao as duas situagoes acima citadas po-
dem ser representadas pelas seguintes fun
coes objetivo: B

2.1 - Minimizacgao dos custos e/ou perdas

Uma fungao objetivo que mlnlmlze as per
das/custo decorrentes da operacao de uma co
luna adiabatica pode ser expressa por

Fo = (D/F)Ixp (1) bvp (1) + (B/F)L x5(3)Lvy (3) +
RS E

+ (Hp/F) (cq+cy) (R+D) (1)

onde:

Fo = funcao que expressa os custos/per-
das do processo por unidade de ali
mentacgao, $/t.

xp(i). = fracao do componente pesado i com
valor economico presente no topo.

Avp(i) = custo diferencial do i~ésimo compo
nente pesado entre base e topo,$/t.

xé(j) = fracao do componente leve j com va
lor economico presente na base.

Avg(j) = custo diferencial do j-ésimo compo-
nente leve entre topo e base, $/t.

Hp = calor latente do destilado, Mcal/t.
cy = custo do aquecimento, $/Mcal.
cy = custo da refrigeracao, $/Mcal.

A funcdo objetivo expressa as per-

das existentes na base e no topo mais o cus
to energético necessario a geracao dos pro-
dutos finais associados ao estado operacio-
nal em questao. E bom lembrar que os balan-
¢os de massa e energia de uma coluna sao
sempre expressos na forma D/F e V/F, sendo
portanto de grande conveniéncia a expressao
da funcao objetivo por unldade de alimenta-
cao. Alem disto, a expressao da funcao obje
tivo por unidade de alimentacao a torna in-
dependente de alteracoes nesta variavel,
que podem advir de mudancas ditadas por
questoes de mercado ou necessidades opera-
cionais impostas pelo restante da planta on
de a coluna se localiza. -

2.2 - Maximizacao dos ganhos

Uma funcao objetivo para esta situacao

pode ser representada por

Fo = ZP(L)v(d) - F(Hve(§) =ZQn)c(n)
i j n

(2)

onde:

Fq = funcao que expressa o ganho total do
processo, $/dia.

P(i) = i-ésimo produto com valor economico
fornecido pelo processo, t/dia.

v(i) = valor economico associado ao i-ési-
mo produto gerado pelo processo, $/t.

F(j) = j-esimo componente alimentado ao pro
cesso, t/dia. -

vg(j) = custo associado ao j-ésimo  compo-
nente da alimentacao, $/t.

Q(n) = n-ésimo fluxo energético entregue
ou retirado do processo, Mcal/dia.

c(n) = Custo associado ao n-ésimo fluxo




energético, $ Mcal.

Esta funcao fornece a diferenca entre
os ganhos advindos da operacao da coluna e
0os custos necessarios a sua obtencao. E ne-

cessdrio entao definir qual a funcao que me
lhor se ajusta as caracteristicas do proces
so.

A forma mais genérica assumida pela fun
cao de maximizacao faz com que a mesma seja
mais indicada ‘para otimlzggao de sub-unida
des abrangendo equipamentos diversos (uma
ou mais colunas, reatores, compressores,
etc.) operando interligados, visto utilizar
os fluxos totais (energia e massa) do pro-
cesso. A funcao de mlnimlzagao, por suavez,
se revela mais adequada a otimizacao de uma
unidade isolada pois € expressa explicita-
mente em funcao das variiveis de uma colu-
na, bem como dos balangos aplicaveis. Além
disto, uma analise da opcao de controle mais
apropriada (regulacao ou otimizacao) con
forme mostrado a seguir, fica facilitada pe
lo uso da funcao de minimizacao. Utlllzare~

mos, portanto, neste trabalho, como funcao
objetivo a equacgao (1).

0 estabelecimento da funcao objetivo
possibilita, através da analise de seus
termos, definir as condicoes que decidirao
sobre a politica de controle mais adequada
a cada caso: regulagao ou otimizacao

(Latour, 1978). Uma coluna de destilacao é
um processo complexo e uma analise de cara-
ter geral pode se revelar bastante problema
tica. Contudo, em primeira aproximagéo, o
problema pode ser visualizado pela analise
dos valores diferenciais constantes da fun-
¢ao objetivo:

Valor dos Produtos Minimo de FO

Caso ndmero 1:

E vp(i) <0 max D, max E xp(i)
Z vl(j) >0 min B, min I xB(j)
] ]
. Caso nUmero 2: .
Zve(3) <0 max B, max I xB(J)
J J
? vp(i) > 0 min D, min g xp(i)
. Caso numero 3:
P> 0 227
Z_ Vz(j) > 0
J
No primeiro caso a fracao pesada total

e mais valiosa no topo que na base e a me-
lhor politica a adotar é uma malha regulatd
ria que maximize o conteddo de impurezas pe
sadas no destilado, respeitando as especifi
cagoes aplicavels ao produto. No segundo ca
so a situacao se inverte e a fracao leve to
tal é mais valiosa na base que no topo, sen
do entao recomendavel uma politica regula-
toria que a maximize na base, ate o nivel
permitido pelas especificacoes. Situacoes
como estas descritas recomendam, geralmente,
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uma maximizacao do fator de recuperacao da
coluna, mas uma decisao definitiva sobre a
melhor opcao devera levar em conta _ suas
reais condigoes operacionais  (especifica-
coes aplicaveis aos produtos gerados e pena-
lidades pela sua violacao, p. ex.).Exemplos
destes casos podem ser encontrados, entre
outras, nas referencias (5) (Latour, 1978),
(6) (Martin, G.D., et all, 1981) e (8)
(Shinskey, 1984). E evidente, nestes dois
casos analisados, que os valores de R, Qy e
Qc deverao ser os minimos necessarios para
efetuar a separacao dos compostos conforme
as especificacoes a que devem satisfazer. O
caso numero 3 se revela o mals interessante
pois a fracao leve é mais valiosa no topo e
a fragao pesada mais valiosa na base, res-
peitadas as tolerancias existentes para os
produtos. Neste caso os termos diferenciais

‘correspondentes sao positivos e nada se po-

de afirmar, a priori, sob o ponto de minimo
da funcao. E necessario a adogdo de uma po-
litica de otimizagao para determinacao do
ponto otimo de operacao. Ha de se ressaltar,
contudo, que para uma coluna multicomponen-
te a avaliacao correta dos diversos valores

diferenciais pode ser problematica, ainda
mais se considerarmos que os produtos por
ela gerados normalmente vao alimentar ou-

tros processos. Uma politica de otimizacao,
portanto, pode ser mais eficientemente uti-
lizado em colunas separando misturas consti
tuidas de dois ou trés compostos que apre-
sentem interesse economico.

3. EQUACIONAMENTO DO PROBLEMA

A otimizacao de um processo real, ao bus’
car um ponto que minimize ou maximize a fun
cdo objetivo escolhida, envolve necessaria-
mente a satisfacao das restrigoes que inci-
dem sobre o mesmo e que sao, geralmente, de
trés tipos: operacionais, de projeto e de
mercado. O primeiro conjunto e geralmente de
igualdades enquanto os dois ultimos envolvein

desigualdades. Estes trés conjuntos sao a-
presentados a seguir.
3.1 - Restrigoes Operacionais

Sao aquelas que expressam o interrela-

cionamento entre as diversas variaveis exis
tentes no processo. No caso de uma coluna de
destilacao ela e expressa por um balanco de
massa, um balanco energético e relacoes de
soma e equilibrio (Holand, 1963). Os simbo-
los utilizados estao definidos no final do
artigo. Estas relacoes sao expressas matema
ticamente por: -

Yi,1 = Kj,i X354 (l1£i<e)
(0jsN+1)
c c
.EXJ’:I.:]- ’ Z le=l (O<J§N+l)
i=1 i=1
341 Yi+1, Lj X35, + DXp 4 (1gizs )
(0 f- 2)




VeYe, 1t VEYE,1 = Lga) ¥e-1,4 + DXp 4

(12igce)
Vi+1 Yi41,1 = Ly %y 4 - Bxp 4

(lsisgc)

(££§5N)

=BhB+DHD+Qc—Qr

Estas relacoes expressam a condicao de e
quilibrio estacionario do processo e formam
um conjunto de restricoes ativas. E impor-
tante ressaltar que o coeficiente de distri-
buicao entre fases, K. ;, é uma fungiao nao
linear, o que significé a existencia de nao
linearidades nas restrigoes (ver Apéndice).

3.2 - Restricdes de projeto

Sao aquelas que definem os valores maxi-
mos e minimos permitidos para os fluxos de
massa e energia existentes no processo. Sao
sempre restricoes de deésigualdades restritas
que limitam, superior e inferiormente, os va
lores das variaveis Qp, Qs R, D, B e F.

Existem neste conjunto duas variaveis que
podem ser ignoradas como restrigoes de desi-
gualdade: B e F. A vazao na base, B, esta
sempre determinada através do balanco de mas
sa total da coluna e portanto esta implicita
nas restrigoes de igualdade do problema. A
vazao da alimentacdo, F, geralmente procede
de outro processo e pode ser suposta uma va-
riavel fora do alcance do operador.

3.3 - Restricoes de mercado

Sao as restrigoes impostas pelo mercado
aos produtos finais obtidos pela coluna, ou
seja, os teores maximos e minimos de impure-
zas permitidos para os produtos obtidos. Sao
também restricoes de desigualdades restritas
que se expressam por

fIA

*Bmin,i £ *B,i £ *Bmax,i

Xpmin,i s XD,i £ Xpmax,i

Definida a funcao objetivo bem
restricoes as quais ela se sujeita o proble-
ma, em sua formulagao final, pode ser descri
ta pela seguinte expressao (problema Pl):

Minimizar ‘
Fq = (D/F) i xp(1)Avp (1) +

+ (B/F)J; xp (3)4vy (3) + (Hp/F) (¢ +c;) (R+D)

i
o

s.a. g1 (2)

89 (2)

I
o

como as -
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83(2)

onde )
g1(z) = 0 representa o conjunto de restri-
. ¢oes operaclonais
85(z) £ 0 representa o conjunto de restri-
coes de projeto
g3(z) < 0 representa o conjunto de restri-

coes de mercado

4, TECNICA DE SOLUGCAO

0 problema acima representa algumas espe
cificidades que devem ser analisadas para de
finicao da estratégia correta de solucao do
mesmo:

embora altamente estruturado, o problema é
de dimensao razoavel, com elevado numero
de variaveis em suas restricoes

. existe um problema adicional de nao linea-
ridades nas restrigoes atraves do coeficien
te de separacao entre fases, fato este que
funciona como um elemento  de
de complexidade para sua solucao

. a maior parte das varidvels so0 aparece de
forma implicita na funcdo objetivo, o que
inviabiliza o cdlculo de seu gradiente

Estes fatores enumerados nao recomendam
as técnicas usuails de solucdo nas quais se
utilize como direcdo de caminhada o gradien-
te da funcao objetivo, quer diretamente ou
projetado nas restrigoes. Um método alterna-
tivo, contudo, pode ser implementado se aten
tarmos para o fato de que o conjunto de res
tricoes operacionais deve permanecer sempre
ativo, garantindo a condicao de equilfbrio
estacionario do processo e que, além disto,
as variadveis deste conjunto guardam entre si
relagoes especificas bem definidas. Pode-se,
portanto, reescrever o problema Pl na forma:

Min (D/F) }oxp(Davp(d) +

+ (B/F) §XB(J')AV;L (J) + (HD/F) (C1+C2) (R+D)

A
o

s.a g5 (2)

83(2)

A
o

uma vez que se garanta sempre que as restri-
coes de igualdade estarao ativas para todos
os pontos do problema. Pode~se, desta manei-
ra desmembrar o problema original Pl em dois
sub-problemas consistindo de

. minimizacao da funcao objetivo sujeita as
restricoes de desigualdade impostas por
condigoes de projeto e de mercado

. satisfacac do conjunto de restricdes ati~
vas representadas por condicdes operacio-
nais do processo, para todos os pontos que
satisfacam as restricoes de desigualdades.

A estrutura bdsica do algoritmo implemen
tado segue as seguintes etapas: as variaveis

sujeitas as restricoes de desigualdades sao
divididas em dois sub-conjuntos: zj, ¥ie M,

aumento |



onde M e o conjunto dos Indices das variaveis
independentes e z,, V j € A, onde A é o con
junto de indicesc{] s variaveis dependentes do
processo. Para a k-ésima iteracao, as va-
ridveis z4 sao atualizadas segundo um algo-
ritmo especifico (item 4.1) e, a seguir, pa
ra cada ponto factivel, as variaveis depen-
dentes zj sao calculadas mediante satisfa-
cao das restrigdes de igualdade (item 4.2).
Como a geometria da coluna, o tipo de con-
densador e a alimentacac sao especificados,
existem no problema (N + 2)(2c + 3) + 3 va=-
riaveis para um total de (N + 2)(2¢c + 3)
equagoes, onde N é o numero de estagios e ¢

o numero de compostos, o que fornece trés
graus de liberdade ao sistema. Foram esco-
~ lhidas portanto como variaveis independen-

tes o refluxo R, a vazao do destilado D e
a pressao da coluna P.

4.1 - Atualizacao das variaveis sujeita as
restrigoes de desigualdades

Sua atualizacao é feita segundo as eta-
pas do método de Hooke & Jeeves (Bazaraa e
Shetty, 1979) para otimizacdo irrestrita, a
daptado as especificidades do presente pro-
blema. Seja z{ o valor da variavel z;na k-

ésima iteracao:

1) definido o critério de parada e um ponto
inicial 2%, determina~se um con=-
junto de diregbes de caminhadadj, Vie M
tal que C=I, onde C é a matriz cujas li-
nhas sao os vetores direcao e I é a iden

tidade. Seja wy = ZE,V ie M.

2) encontrar um tamanho de passo otimo U?
que resolve o sub-problema
min Fo(w? + Ui di Ai), VieM
s.a U¥e¢R , wies
onde S é o conjunto factivel e A; & da-
do por (Westerberg e Debrosse, 1979):
Ay o= i/ |1l
onde ry é 0 multlpllcador de Lagrange

associado a i-ésima restricao do vetor de

controle no ponto considerado (Gill e
Murray, 1979).
3) faca §k+1 = w. Avalie a funcao objetivo.

Caso o critério de parada seja satisfei-
to, o problema convergiu. Caso contrario

prossiga.

4) definir um novo vetor de direcoes
d, tais que d = zk"'1 - gk. Encontre um
U* que resolve
min Fo(zktl + U*d)
s.a U* ¢ R, 2K ¢ s

Faca w = 2Kl 4 U*d e retorne ao
2.

A determinacao de U* foi efetuada uti-
lizando-se a seqiiencia de Fibonacci e o al-
goritmo especifico (item 4.2) para atuali-
zacao das variaveis dependentes. Para garan

passo
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tir que gg ¢ S, utilizou-se a técnica de pe-

nalizacao das varidveis associadas as restri
¢coes violadas.

4.2 - Satisfacao das restricoes de
des

igualda-

A técnica de solucgao utilizada consistiu
em um processo iterativo no qual a temperatu
ra (variavel implicita) é utilizada como va-
riavel independente (método Thiele-Geddes ),
assegurando-se a convergencia através do me-

todo & (Holand, 1963);

1)Inicializar o algoritmo com os perfis de
temperatura e vazoes Ti, Lj e Vj, j=20,
... N+1 (obtidos a partir das “condicoes

operacionais da coluna, e/ou um balanco de
massa suscinto) e para os valores das va-
ridaveis independentes atualizados.

2)Calcular as vazoes parciais para cada com

ponente i, expressos por Uj,i = Vj yj,i e
25,1 T ijj,i' Calcule Xj,i'
3)Utilizando as vazdes parciais, encontre

8 > 0 que satisfaz g(g) = 0, onde g(B) ex
pressa o balanco de massa no topo da colu-
na. Atualize, usando § coma fator de ponde
ragao, as fracoes molares x. i=1l, ..c e

j=0, N+1.

4) Use x.

i.1

j,i para calculo de base de separacao

Kj p dada por

K; y = 1/2

i, onde

Bt T S P @j,1 ¢ &2
latilidade relativa do componente i no esta

gio j calculada para Tj na iteragao k. Utili
zando Kj,b
peratura Tj

calcule o novo gradiente de tem-
e, mediante os balangos energét} .

cos e de massa, as novas vazoes V., e Lj. Se
nao convergiu, volte ao passo 2.
.Quando o algoritmo converge obtém-se as

variidveis dependentes do problema Pl que sa-
tisfazem as restrigoes de igualdade para os
valores atualizados das variaveis independen
tes.

5. RESULTADOS OBTIDOS

0 algoritmo foi utilizado para o estudo
de uma coluna de destilacao binaria, alimen-
tada com uma mistura de .80 molar de SiH013
e 0.2 molar de SiCl,, a vazao de 10000 moles/
hora, 27 estagios, com as especiflcagoes de
2,5% e 3% maximo de impurezas para o topo
e para a base. Os valores monetarios utiliza
dos foram de 60.$/Mcal para o custo combina-
do de aquecimento e refrigeracao, 100.$/Mol
para a fracao leve e 80.$/Mol (maximos) para
a pesada (Cetec, 1985), caindo proporcional-
mente ao conteudo de impurezas. A coluna foi
colocada em operacao num ponto de baixa taxa
de refluxo e aplicou-se o algoritmo ao pro-
blema:

Estado R/D D/F Xp (1—AB) Fo($/mol)
Inicial 1.025 .8000 99.35 97.34 .8720
Final 1.210 .8007 99.73 99.19 .7054



0 novo estado obtido aumentou a taxa de
refluxo, a taxa de recuperacao, com O consu=
mo energético variando de 100.73 para 109.96
Mcal/h no refervedor e de 100,20 para 109.36
Mcal/h no condensador. O novo estado, embora
com malor consumo energético, propiciou me-
lhor distribuicao das impurezas entre o topo

e a base, com um decréscimo na funcao objeti

vo de .1666$/mol, que significa um. ganho
adicional didrio da ordem de 40.000$, equiva
lente a 667 Mcal.

Partiu-se entao de um ponto de maior con
sumo energético com modificagdo na taxa de
refluxo, aumentado conseqiientemente a pure-
za final dos produtos obtidos, com os demais
valores inalterados:

Estado " R/D D/F xp  (l-xp) Fo($/mol)
Inicial 2.000 .8000 99.97 99.87 .8912
Final 1.206 ,8008 99.72 99.21 .7051

0 processo ‘converge para‘o mesmo otimo

anterior, a menos das tolerancias. Os ganhos
obtidos sao superiores aos obtidos no caso
anterior e mostram-se que, para esta coluna,
a componente devida ao custo enérgético nao
permite a politica de refluxo maximo.

Estudou-se entao a influéncia de pertur-
bacdes no ponto 6timo, ilustrado através de
modificacoes no custo energético e na fracao
de alimentacao, alteradas para 80.$/Mcal e
.65, respectivamente:

R/D

Estado D/F xpy  (l-xg) F,($/mol)
Inicial 1.2105 .8007 99.73 99.19 .9243
Final 1.1703 .8011 99.67 99.67 .9201

0 algoritmo responde

pequenas variacoes, ainda que o novo otimo
seja bem préximo ao anterior,
Diversos casos adicionals foram estuda-

dos e a resposta do algoritmo satisfez ple
namente em todos. O fatos dos ganhos devidos
a perturbagoes no retorno do o6timo nao serem
tao expressivos sera analisado nas conclu-
soes feitas a seguir.

6. CONCLUSOES FINAIS

Através dos diversos casos estudados e
dos resultados obtidos foi possivel tirar
diversas conclusoes relativas nao s0 quanto
ao desempenho do algoritmo como também do
comportamento da coluna analisada:

1) O algoritmo montado se revelou perfeita-
mente adequado as finalidades propostas.
Sua resposta satifez plenamente, tanto pa
ra grandes como para pequenas perturba-
coes no processo. No tocante a convergén-
cia, o método das coordenadas ciclicas a-
presenta um problema de avango lento a me
dida que se aproxima do otimom razao pela
qual torna-se necessario efetuar uma poli
tica de compromisso entre tolerancia, ta-
manho do passo e velocidade de convergen-
cla. Apos devidamente ajustada, contudo
para a coluna analisada, converge em 4 ou
5 iteracoes com tempo médio total da or-
dem de 7 minutos num PC-XT, consideran-

eficientemente a
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do-se os tres graus de liberdade mencio-
nados. Se uma ou duas destas varidveis es
tiverem fixas este tempo é reduzido de
praticamente uma ordem de grandeza.

Como analisado anteriormente, (item 2) em
determinadas situacoes é preferivel regu-
lar que otimizar. E mesmo quando a politi
ca recomendada é a otimizacao, determina-
das colunas apresentam respostas mais sa-
tisfatorias que outras, entre as quails se
incluem aquelas com alta taxa de refluxo,
baixa volatilidade relativa, fracdo leve
de alimentacao nao proxima de .05 e alto
custo diferencial dos produtos (Martin,
D.G. et al., 1981). O algoritmo confirma
que, quando estas condicoes nao sao preen-
chidas, os ganhos advindos da otimizacao
nem sempre sao tao significativos. Isto
fica evidente no caso estudado onde a fun
cao objetivo possul curvas de nivel bas-
tante especadas e os ganhos conseguidos
devido a perturbacdes perto do otimo nao
sdo tao expressivos.

2)

3) O exemplo escolhido inicialmente se reve-
la extremamente interessante, pois mostra
que um otimo pode se localizar numa re=-
glao totalmente oposta ao que aparenta a
primeira vista. O estado inicial de opera
cao da coluna parecia, em andlise prelimi
nar, se situar nas imediacoes de um oti-
mo, pols o consumo energético foi reduzi-
do ao minimo, o destilado, composto mais
nobre que represente 80% da produgdo, te-
ve seu valor incrementado mediante aumen-
to da pureza e manteve-se o produto da ba
se dentro das especificacoes evitando-se
o aparecimento de qualquer rejeito. Veri-
fica-se, contudo, que este estado se ca-
racteriza por elevado Indice de perdas, a
funcao obJetivo tem um alto valor e o mes
mo se situa bastante distante do 6timo en
contrado.

 APENDICE: O fator de distribuicao entre fases

As relacoes de equilibrio  termodinamico
entre as fases de um sistema podem ser con-
venientemente expressas, para o i-ésimo com

ponente, por
yi=Kg . x4 (1)
onde K; é o coeficiente de distribuicdo en-

tre fases, x{ e y4{ sao as fracoes molares 1i
quidas em fase liquida e vapor, respectiva-
mente. Sabe-se, empiricamente, que este coe-—
ficiente & uma funcao nao linear da tempera-
tura, pressio, composicdo e concentragdao do
sistema. Valores tabelados de K, para siste-
mas de interesse comercial, podem ser facil-
mente obtidos em publicagBes especializadas.

Se o sistema em estudo é considerado ideal
pode-se supor que
i

P

onde ﬁi é a pressao de vapor para o i-ésimo
componente puro e P a pressao do sistema. Des
vios da situacaoc de nao-idealidade podem ser
satisfatoriamente expressos por

Ky = (2)



o

Yi Py
Ki - \)i P (3)
onde Yi e Vi sao os coeficientes de ativi
dade e fugacidade.

No presente trabalho utilizou-se a for-

mula (3) com o coeficiente de atividade Y
sendo expressa pela equacao de Van Laar, a

pressao ﬁi pela equacao de Antoine e v,

{ con

siderado unitario, dado a baixa pressao de

operacao da coluna (1 atm).

NOTAGAO UTILIZADA

B = vazao total na base, moles/h

c = numero total de componentes do sis-
tema

D = vyazao total no destilado, moles/h

F = vazao total de alimentacdo, moles/h

hj = entalpia total avaliada a temperatu
ra, pressao e composicao do 1iquido

deixando o estagio j, cal/mol

H; = entalpia total avaliada a temperaty
ra, pressao e composicao do  vapor
deixando o estagio j, cal/mol

H = entalpia por mole de alimentacao, in
dependente do estado, cal/mol

Hp = entalpia total do destilado, indepen

‘dente do estado, cal/mol

K; 4 = coeficiente de distribuicdo entre fa
ses, avaliado a temperatura e pres-
sao do 1iquido deixando o estagio j

= vazao total do liquido deixando o es
tagio j, moles/h

=
3

N = nimero total de estagios

P = pressao, atm

Qe = energia retirada do condensador,
cal/h

Qr = energia fornecida ao refervedor,
cal/h )

R = vazao total do refluxo, moles/h

V, = vazao total de vapor deixando o es-

J tagio j, moles/h
Xj,i = fracao molar do componente i no 11i-

quido deixando o estagio j

Xp 4 = fracao molar do componente i na base
’

fragao molar total do componente i i

na alimentacao, independente do es-
tado

Xp. 4 = fracao molar total do componente i no
’ destilado, independente do estado

yj i = fracao molar total do componente i

’ no vapor deixando o estagio j

INDICES E SUBSCRITOS

i = nimero do componente, 1 £ i £ ¢

j = numero do estagio; j =0 para o acumula
dor; e j=f para o estagio de alimenta-
c¢ao; j=N+1 para o refervedor

F = variaveis associadas com uma alimenta-
cao parcialmente vaporizada
As demais variaveis utilizadas no texto

sao definidas localmente.
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