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sistema de equacOes nao lineares correspondente a condi¢do de KKT

vazao massica total de gas efluente
vazdo de gés efluente do i*™ estagio do regenerador

vazao total molar de gés efluente

vazdo molar dos gases de combustdo na fase densa do 1° estagio do
regenerador

falhas de convergéncia relatadas na literatura (capitulo 5)

fator de caracterizacdo da carga

constante para o calculo de CONVV

constante para o calculo de CONVV

restricOes de desigualdade do problema da PNL, ou seja, corresponde a

um mapeamento do tipo: IR" - IRP

vetor auxiliar ou componente de g
componente de g;

restricdes de desigualdade que estdo ativas

porcao das restri¢des de desigualdade linearizadas
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§(x)

GD
GLPV

(N

h(x)

H(X, A Ky ) -

AHcr
AHy,
AHy,

Acho2

Hy

restri¢cdes de desigualdade escalonadas conforme equacéo (2.111.4.14)
matriz auxiliar

grau de dificuldade

rendimento volumétrico em GLP

restricdes de igualdade do problema da PNL, ou seja, corresponde a um
mapeamento do tipo: IR" - IR"

indice dos componentes de Hy

restricOes de igualdade escalonadas conforme equacéo (2.111.4.14)

porcdo de h que corresponde as linhas LI da matriz de restricbes de
igualdade linearizadas

matriz Hessiana do problema da PQ (2.111.4.1) (termo quadratico da
funcdo objetivo, ou seja, matriz Hessiana da funcdo Lagrangeana da
PQ) ou indice que denota a transposta conjugada de uma matriz
aproximagédo da matriz Hessiana da funcdo Lagrangeana do problema

da PNL (P1), avaliada em x,,A,, U,

calor da reacdo de craqueamento
calor latente de vaporizacao do gasoleo

entalpia de formagdo de CO

entalpia de formacéo de CO;

o0 mesmo que H(x, ,A,,1,)

particdo da matriz Hessiana conforme equagéo (3.3)
matriz Hessiana reduzida em relacdo a base Z, (capitulo 4)
quantidade de catalisador no reator

quantidade de catalisador no 1° estagio do regenerador
quantidade de catalisador no 2° estagio do regenerador
calor de combustdo no 1° estagio do regenerador

calor de combust&o no 2° estagio do regenerador
quantidade de catalisador no riser

quantidade de vapor de &gua na fase densa do i*™ estagio do
regenerador

particdo da matriz Hessiana conforme equacéo (3.3)

XXii



matriz Hessiana reduzida conforme equacao definicdo dada no passo 9
do algoritmo MISQPSOL (pagina 68)

namero inteiro

inteiro auxiliar

conjunto ativo das restricdes ativas do problema da PNL ou matriz
identidade

conjunto de restricdes ndo ativas (apéndice 1)

conjunto ativo das restri¢des ativas do problema da PQ

matriz unitaria
conjunto que contém os indices das linhas nulas de 0g' (x,)Z

indice das restricbes de desigualdade do problema da PQ reduzido
(2.111.4.5)

conjunto que contém os indices das linhas ndo nulas de 00g" (x,)Z

namero de iteracGes requerido pelo algoritmo (capitulo 5)

maximo numero de iteracdes fixado para as simulagdes (apéndice 2)
elemento de Ji

conjunto das restri¢cbes ndo ativas

contém o indice das restri¢des ativas na solugdo do problema da PQ na
iteracdo k do algoritmo MISQPSOL

iteracdo do algoritmo MISQPSOL

constante cinética da reacéo de craqueamento

constante cinética da reacdo de formac&o de coque

constante cinética da reacdo de combustdo de CO a CO, nas fases
diluidas do regenerador

constante cinética da reacdo de combustéo de coque

namero maximo de iteracbes do algoritmo MISQPSOL

iteracdo do algoritmo de resolucdo do problema da PQ do algoritmo
MISQPSOL

constante para o calculo da relacdo de CO/CO, formados na queima do
coque

limite inferior das varidveis de decisdo conforme o problema (P4)

limite inferior na variével i

limite inferior das variaveis reduzidas
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L ... matriz auxiliar correspondente ao fator de Cholesky

L(XA, L) ... funcéo Lagrangeana do problema da PNL

m ... numero de restricdes de igualdade

Mp,i ... vetor unitario

my ... posto da matriz Ag

M ... matriz da forma padrdo do PCL ou matriz auxiliar usada para a

resolucdo do sistema de KKT

M, ... matriz auxiliar

Mn, ... matriz auxiliar

Mn, ... matriz auxiliar

M, ... matriz auxiliar constituida de vetores unitarios

M matriz auxiliar

M; ... matriz auxiliar

M, ... matriz auxiliar

M, ... Mmatriz auxiliar

M, ... matriz auxiliar

n ... namero de variaveis de decisao

na ... namero de restri¢Oes ativas

nc ... ndo convergiu (capitulo 5)

ncalc ... ordem do modelo de convolucéo

ncon ... namero de variaveis controladas

nl ... horizonte de controle

nman ... ndmero de variaveis manipuladas

nr ... namero de varidveis reduzidas ou horizonte de predicao
NEQ ... numero de restricdes de igualdade

NIQ ... namero de restri¢des de desigualdade

NTERM ... ndmero de termos

NVAR ... namero de varidveis do problema

N2, quantidade de nitrogénio na fase densa do i*™ estagio do regenerador
0 ... namero inteiro usado para caracterizar uma dimensao
Ouig ... concentracdo de oxigénio na fase diluida geral

Oui ... concentracdo de oxigénio na fase diluida do i*™ estagio
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I:'colrg
PEMVF

Pra

Ps
P1
P12

concentracdo de oxigénio na fase densa do i*"™ estagio

-ésimo

quantidade de oxigénio na fase densa do i estagio do regenerador

concentracdo de oxigénio na entrada da fase diluida geral

numero de restricdes de desigualdade

namero de restri¢des de desigualdade linearizadas reduzidas ndo nulas
matriz de permutacdo ou indice que indica um subconjunto de |

ponto de anilina

projecdo ortogonal sobre o espaco das colunas de A"

ocorréncia de problemas da PQ criticos (capitulo 5)

pressdo corrigida considerando o efeito da pressdo na circulacdo de
catalisador

pressdo da coluna de leito sobre a valvula TCV, assumida constante
ponto de ebulicdo da carga

pressdo no reator

pressdo no regenerador

matriz auxiliar (apéndice 1)

matriz auxiliar, corresponde a uma particdo de P

matriz auxiliar, corresponde a uma particao de P

matriz auxiliar, corresponde a uma particdo de P

matriz auxiliar, corresponde a uma particao de P

vetor real ou dimensdo conveniente

. - I . . Ch O
conjunto de restricdes ndo lineares ativas, i.e., q(x) = % N
i

matriz da fatoragdo QR ou indice que indica um subconjunto de |
matriz da fatoracdo QR ou uma particdo da matriz Q

matriz da fatoracdo QR ou uma particdo da matriz Q
matriz obtida na fatoracdo QR

matriz auxiliar

matriz auxiliar

matriz auxiliar

matriz auxiliar

componente de R
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ratio

Rai

Roc
ch
chl

RSC
Ryf
Rtf,o

R12

sim
St

SV

razdo de ar alimentada no 1° estagio do regenerador

matriz da fatoracdo QR

vazdo de ar alimentada no conversor FCC

constante do modelo de predi¢cdo (equagdes 6.V1.2.5.3 e 6.VI1.2.5.4),
valor de R, em relacdo ao qual os ganhos estaticos foram obtidos

vazdo de ar alimentado no i®™ estagio do regenerador

relacdo entre catalisador e 6leo

taxa de combustdo de coque no i*™ estagio do regenerador

taxa da reacdo de combustio de CO a CO, na i*™ fase diluida do
regenerador

taxa da reacdo de oxidacdo de CO na fase diluida geral

taxa da reacdo de formacéo de coque

vazdo molar de ar no i®™ estagio do regenerador ja levando em conta o
arraste de ar do 1° para o 2° estagio

taxa da reacdo de craqueamento

vazdo de catalisador no riser

vazdo de catalisador do 1° para o 2° estagio da fase densa do
regenerador

vazao de catalisador gasto

vazdo de gasoleo alimentada no conversor FCC

constante do modelo de predicdo (equagdes 6.VI1.2.5.1 a 6.V1.2.5.4),
valor de Ry em relacdo ao qual os ganhos estaticos foram obtidos
particdo da matriz R

matriz obtida na fatoracdo QR

particdo da matriz R

matriz auxiliar

matriz obtida na fatoracdo QR

calor especifico do ar e do gas de combustdo efluente

calor especifico do catalisador

numero de casos simulados (capitulo 5)

calor especifico do gasoleo

solucdo viavel (capitulo 5)

teor de enxofre da carga (capitulo 6) ou poliedro (capitulo 4)
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SEV
ST

T()
Tai
TCV
Tai
Taig
TNB
Tt
Ttpo

Tra
Trgi

TrgZ,o

TI’X
TI’X,O

Ts

uat
Ui
Ur

Uviol

severidade da reacdo para fins de controle

variavel que indica a incidéncia de problemas durante a resolucdo do
problema da PNL (P3) pelo algoritmo MISQPSOL

vetor auxiliar

instante em que as variaveis controladas sdo preditas ou vetor real
(apéndice 1)

vetor auxiliar

matriz correspondente a uma base (e.g. base para o espago das colunas
de Ag)

estimativa de H(x,,A,,H,) no ponto (.)

temperatura do ar na entrada do conversor

valvula de catalisador regenerado

temperatura da fase diluida do i*™ estagio do regenerador

temperatura da fase diluida geral do regenerador

teor de nitrogénio basico

temperatura da carga

constante do modelo de predicdo (equacgdes 6.VI1.2.5.1 a 6.V1.2.5.4),
valor de Tr, em relagdo ao qual os ganhos estaticos foram obtidos
temperatura do reator

temperatura da fase densa do i®™ estagio do regenerador

constante do modelo de predicdo (equacgdes 6.VI1.2.5.2 e 6.V1.2.5.4),
valor de T4, em relagéo ao qual os ganhos estaticos foram obtidos
temperatura do riser

constante do modelo de predi¢cdo (equagdes 6.VI1.2.5.1 e 6.V1.2.5.3),
valor de T, em relacdo ao qual os ganhos estaticos foram obtidos
periodo de amostragem ou intervencdo do controlador

limite superior nas varidveis de decisdo conforme o problema (P4) ou
vetor real (apéndice 1)

valor atual das variaveis manipuladas

limite superior na variavel i

limite superior nas variaveis reduzidas

amplitude da violagéo nas variaveis manipuladas (item VII do capitulo
6)
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Xb

Xj

Xi k

Xk

Xn

Xm

Xr

Xs

Xv

x>

amplitude das ac6es de controle

maxima amplitude de variagdo na variavel manipulada i

porcdo de u

porgéo de u

matriz auxiliar

vetor real

volume da fase diluida geral do regenerador

volume da fase diluida do j*™ estagio do regenerador

vetor real

com i inteiro, vetores reais

peso da funcdo objetivo econdmica

peso da predicdo da trajetoria de controle

peso da amortizacdo das acOes de controle

variaveis de decisdo da forma padrédo do problema da PNL, x OIR"
variavel auxiliar da forma padrdo da PNL (P3) segundo o algoritmo
MISQPSOL

vetor auxiliar

solucdo estacionaria de minimo global (capitulo 5)

no capitulo 5 e no apéndice 2 corresponde a uma solugédo estacionaria
Ou a uma estimativa inicial ou nos demais capitulos e apéndice
corresponde a um componente(s) de x

componente de Xy

valor das variaveis de decisdo na iteracdo k do algoritmo SQP

vetor auxiliar

solucdo estacionaria de maximo (capitulo 5 e apéndice 2)

estimativa inicial das variaveis de decisdo

variaveis de decisdo do problema da PNL que se quer resolver na forma
padrdo da PNL do algoritmo MISQPSOL, a saber, (P3)

solucdo estacionaria (capitulo 5 e apéndice 2) ou vetor real (apéndice 1)
ponto pertencente a regido viavel do problema da PNL (P1)

solucéo Otima do problema da PNL (P1) ou (P2)

variaveis de decisdo escalonadas conforme equacgdo (2.111.4.15) ou o

mesmo que X, (capitulo 4)
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)

x(

Yat

Yp

Ypf

Ys

Y1
Y2

Zy

Z,
Zy

N

simbolos greqos

Ok

Xo

vetor auxiliar

vetor auxiliar

vetor real

valor medido das varidveis controladas

variaveis controladas preditas (item VI do capitulo 6)

previsdo das variaveis controladas levando em conta a implementagéo
das acdes de controle (item VI do capitulo 6)

valores de referéncia do controlador ou valores das variaveis
controladas no ponto de operacéo 6timo predito

vetor real

vetor real

vetor real

espaco conveniente

vetor real

vetor real usado como varidvel auxiliar para a atualizacdo da matriz
Hessiana pelos métodos quasi-Newtonianos (item 111.3 do capitulo 2)
base do espaco nulo das restri¢cGes de igualdade linearizadas, Ag ou base
de IR"

base conveniente (capitulo 4)

particdo de Z

particdo de Z

base para o espaco nulo das restri¢oes linearizadas da PNL ativas

fator de atenuamento da direcéo de busca

parametro usado pelo procedimento de Biegler & Cuthrell (1985) na
busca unidirecional

relac&o molar entre CO, e CO no i*™ estagio do regenerador

razdo entre o0 numero de atomos de hidrogénio e carbono no coque
espaco vidvel do problema da PNL

subconjunto aberto contido em IR"
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X

Xib

€n

&z

Yij

Nad

Nis

Nk

AO

espaco viavel do problema da PQ correspondente a uma linearizacéo
obtida da de 1% ordem de X

espaco viavel ampliado do problema da PQ segundo Schmid & Biegler
(1994)

espaco viavel ampliado do problema da PQ segundo Bartholomew
Biggs & Hernandez (1995)

espaco viavel do problema da PQ reduzido (2.111.4.5)

0 mesmo que X,

escalar real

tolerancia para o calculo do critério de parada

tolerancia numérica abaixo da qual um nimero é considerado igual a
zero

perturbacdo a ser realizada em um componente da matriz de restricdes
de igualdade linearizadas, quando esta é nula

perturbacdo realizada no critério de parada modificado de Edgar &
Himmelblau (1989)

ganhos estaticos dos modelos de predicdo lineares conforme equacdes
(6.V1.25.1 a 6.VI1.25.4). O ganho estatico relaciona a variavel
controlada i com a varidvel manipulada j e sendo que ij assume um dos
seguintes valores 11, 12, 13, 14, 21, 22, 23, 24.

parametro usado pelo procedimento de Biegler & Cuthrell (1985) na
busca unidirecional

parametro usado pelo procedimento de Biegler & Cuthrell (1985) na
busca unidirecional

parametro usado pelo procedimento de Biegler & Cuthrell (1985) na
busca unidirecional

fator de penalidade usado na funcdo de mérito

vetor real

multiplicadores de Lagrange das restricdes de igualdade dos problemas
da PQ ou da PNL

estimativa inicial dos multiplicadores de Lagrange das restricGes de

igualdade
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Ha

Mi

M

H,

Hmax

para i inteiro, componente de A

multiplicadores de Lagrange das restri¢Oes de igualdade na iteracdo k do
algoritmo SQP

valores dos multiplicadores de Lagrange das restricbes de igualdade
correspondentes a solucdo 6tima do problema da PNL

multiplicadores de Lagrange das restricdes de desigualdade

vetor auxiliar, correspondente ao residuo do sistema de KKT estendido
estimativa inicial dos multiplicadores de Lagrange das restricbes de
desigualdade

para i inteiro, componente de A

multiplicadores de Lagrange das restricdes de desigualdade na iteracédo
k do algoritmo SQP

multiplicadores de Lagrange das restricdes de desigualdade ativas do

problema da PQ

parametro de sintonia do algoritmo MISQPSOL, valor imposto para os
multiplicadores de Lagrange no caso da ocorréncia de problemas da PQ
criticos ou inviaveis

variavel auxiliar, maximo valor em mddulo dos multiplicadores de
Lagrange de restri¢cOes de desigualdade ativas

valores dos multiplicadores de Lagrange das restricdes de desigualdade
correspondentes & solugdo étima do problema da PNL

vetor auxiliar

vetor auxiliar

vetor real

vetor real

escalar real

constante real

plano tangente

parametro usado pelo procedimento de Biegler & Cuthrell (1985) na
busca unidirecional ou espaco conveniente (capitulo 4 e apéndice 1)
escalar, fator de penalidade das funcbes de mérito

densidade da carga
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OF
OH

Oc

Oo,i

Ox

Ox,i

002

c(v)

fator de escalonamento da funcéo objetivo

vetor de escalonamento das restri¢des de igualdade

vetor de escalonamento das restricdes de desigualdade

vetor de escalonamento das variaveis de decisdo conforme equagédo
(2.111.4.16)

componente de g,

vetor de escalonamento das variaveis de decisdo conforme equacao
(2.111.4.16)

componente de oy

escalar contido em E

vetor auxiliar

vetor auxiliar

curva conforme definicdo da pagina 16

variavel artificial definida para ampliar a regido vidvel dos problemas
da PQ

espaco conveniente (capitulo 4 e apéndice 1)

funcéo de mérito conforme defini¢Ges do item 111.5 do capitulo 2

espaco conveniente (capitulo 4 e apéndice 1)

matriz Jacobiana ou gradiente

matriz Hessiana

indices (acompanham quaisquer das variaveis definidas anteriormente)

+ 4 T =

O

iteracdo

transposto conjugado
transposto

pseudo - inversa

ortogonal
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RESUMO

A principal motivacao desta tese € mostrar 0 que é necessario para se resolver o problema
de otimizacdo em tempo real (RTO) de processos quimicos continuos. Como exemplo,
tomamos o problema de maximizacdo da producdo de GLP nas unidades FCC. Séo
mostradas as abordagens de otimizagdo em uma e duas camadas, as quais podem ser
entendidas num contexto mais amplo como problemas da PNL. A primeira resolve os
problemas de controle e otimizacdo do processo separadamente enquanto que na ultima a
solucdo para os dois € obtida simultaneamente. Para ambas as estratégias urge que um
algoritmo confiavel de resolucdo da PNL e bons modelos de processo estejam disponiveis.
Diversos resultados de simulacdo sdo mostrados indicando o procedimento requerido para
a resolugdo do RTO. O papel do engenheiro na confeccdo de hipdteses é ressaltado.
Finalmente, a estratégia deve ser adequadamente sintonizada de forma que a estabilidade e

o desempenho da malha fechada sejam asseverados durante toda a operagédo da planta.

O método SQP é tido como o melhor para a resolucdo de problemas da PNL pelo menos
para problemas de pequeno e médio porte. Apesar disso, inUmeras dificuldades durante a
resolugdo podem surgir, as quais sdo discutidas com pormenores. Ainda, um novo
algoritmo SQP é apresentado que segue a mais recente tendéncia da literatura em se
trabalhar com problemas da PQ ndo convexos. Inconsisténcias nos problemas da PQ séo
analisadas e um novo tratamento é proposto. Contribuicdes também sdo feitas no tocante a
caracterizacdo das solugfes estacionarias dos problemas da PQ através da condi¢do de
(KKT). O novo tratamento possibilita a identificacdo de variados problemas como a
existéncia de redundancia na descricdo das restrigdes, a ocorréncia de problemas da PQ néo
finitos ou inviaveis ou que tenham acentuadas caracteristicas de ndo convexidade. O novo
algoritmo é testado para varios exemplos padrdo da area de programacdo matemaética que

mostram um desempenho superior do algoritmo em relacao a outros codigos da literatura.

Inobstante as inUmeras contribuicBes, a pesquisa pode ser continuada em varias areas:
estudar o efeito de distlrbios na estratégia de otimizacdo adotada e desenvolver regras de
sintonia robusta que possam ser facilmente aplicaveis; estender o algoritmo elaborado para
sistemas de grande porte e melhor caracterizar a busca unidimensional; e, finalmente,

estender os estudos para a integracao de processos, area de pesquisa esta, ainda incipiente.
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ABSTRACT

The main motivation of this thesis is to show what is needed to solve the real time
optimization (RTO) problem of continuous chemical engineering processes. The
maximization of the LPG production in a FCC unit is taken as an example. Two
approaches of optimization are shown, namely the one-layer and two-layers approach. They
can be viewed as non-linear programming (NLP) problems. The first one solves the control
problem apart from the optimization one while the latter solves them together. For both of
the approaches not only a reliable NLP solver but also a good model of the process must be
available. Several simulation results are given, which address the procedure that must be
undertaken to solve the RTO. The importance of the role of the engineer is strengthened
since during the implementation the RTO strategy many hypothesis must be assumed. Also
the chosen strategy must be robustly tuned to ensure stability and a good performance of

the closed loop system.

As far as the solver is under concern, the sequential quadratic programming (SQP) method
is considered as the best choice at least for solving small to medium sized problems. In
spite of it, several problems may arise. These are discussed in detail. Moreover a new SQP
algorithm is presented that follows the latest approach of the literature and makes use of
non-convex quadratic programs (QP). Inconsistencies in the QP problems are analyzed and
a new treatment is also proposed. Some contribution is made in the characterization of the
stationary solutions of the QP by means of the Karush Kuhn Tucker (KKT) condition. The
new approach can identify the existence of several problems during the resolution of the
QP like non-finite QPs, redundancy in the description of the constraints, unfeasibility and
strong non convexities in the QP. The new solver is tested in several bench mark problems
from the mathematical programming area and is shown to behave better than the other

available codes.

Though several results are reported, the research started here can be continued in many
ways: the effect of disturbance in the RTO must be studied as well as tuning rules for the
one-layer RTO strategy; the unidirectional search in the SQP code can be improved and the
algorithm can be extended for large scale processes and finally the process integration

problem should be addressed, which corresponds to a new challenging research area.
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