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RESUMO

Os contatores de membrana de fibra oca (HFMCs) sdo eficientes em separar o CO> a partir de
gases pos-combustdo, haja vista a sua alta area de superficie de contato gas-liquido (solvente).
Ele une as tecnologias de membrana e absorcdo, onde o nivel de maturidade tecnoldgica se
encontra em expansdo e o0 conhecimento da dinamica do processo € crucial para 0 aumento da
escala. Por isso, modelos precisos de HFMCs a captura de carbono sdo necessarios para
compreender e otimizar sua operacdo, porém a maioria daqueles disponiveis sdo de estado
estacionario e estdo limitados & analise de parametros do projeto. Além disso, a medida que 0s
processos de absorcdo de gases por membranas se consolidam e suas aplicagdes crescem, surge
a necessidade de avaliar estratégias de controle para melhor opera-los. Neste trabalho, foram
avaliados dois modelos dindmicos rigorosos para um HFMC, validados com dados
experimentais, um modelo isotérmico e outro ndo isotérmico. Por conseguinte, o HFMC foi
inserido em uma planta de captura de CO- (equipamentos da planta: torre de absor¢éo, trocador
de calor integrado e tanque pulmé&o/de solvente) substituindo o principal equipamento do
sistema, a torre absorvedora. As simulacdes dindmicas foram realizadas e demostraram que 0
modelo ndo linear reagiu bem frente as perturbacdes, alcangando estados estacionarios em
consonancia com os limites praticos de estabilidade. Foram inseridas no processo estratégias
de controle convencionais, que incluem um controlador razéo para a taxa de captura de CO»-
6(%) (CC) e dois controladores realimentacéo, controlador da temperatura do tanque pulméo-
Tgr (TC-01) e controlador da temperatura de saida do solvente rico - T¢2 (TC-02). Além disso,
para contornar o problema multivariavel (3 x 3), fortes ndo linearidades do modelo paramétrico
distribuido (conjunto de equacGes diferenciais parciais-EDPs) e restricbes operacionais do
sistema, foi inserido um controlador preditivo adaptativo baseado em programacédo quadratica
(AQDMC). Assim, de acordo com os resultados apresentados, verificou-se que 0S
controladores CC, TC-01 e TC-02 foram capazes de rejeitar disturbios e, apds a corre¢do com
a acdo de controle PID, manter as variaveis em seus setpoints. No entanto, percebeu-se que,
para alguns disturbios inseridos no processo, o controlador CC ndo foi capaz de rejeitar a
dindmica de resposta inversa de e/ou limitar a variavel 6(%) em seu valor maximo. Por fim,
notou-se que 0 AQDMC, em comparagdo com CC, TC-01 e TC-02, permite menores flutuacoes
para variaveis 6(%), T?, Tz, menores sob/sobre-elevaces percentuais (under/overshoot
percentage) e cumpre restricbes de barreiras impostas ao sistema, demostrando ser mais
eficiente e um potencial sistema de controle a planta de captura de carbono em estudo.

Palavras-chave: captura de carbono; modelagem e simulacdo dinamica; HFMC; controle de
processos.



ABSTRACT

Hollow fiber membrane contactors (HFMCs) are efficient in separating CO2, from post-
combustion gases, given their high gas-liquid (solvent) contact surface area. It combines
membrane and absorption technologies, where the level of technological maturity is expanding
and knowledge of the process dynamics is crucial for scaling up. Therefore, accurate models of
HFMCs for carbon capture are necessary to understand and optimize their operation, but most
of those available are steady-state and are limited to the analysis of design parameters.
Furthermore, as membrane gas absorption processes become more consolidated and their
applications grow, there is a need to evaluate control strategies to better operate them. In this
work, two rigorous dynamic models for an HFMC were evaluated, validated with experimental
data, an isothermal model and a non-isothermal model. Therefore, the HFMC was inserted into
a CO capture plant (plant equipment: absorption tower, integrated heat exchanger and
buffer/solvent tank) replacing the main equipment of the system, the absorber tower. Dynamic
simulations were performed and demonstrated that the nonlinear model reacted well to
disturbances, reaching steady states in line with practical stability limits. Conventional control
strategies were inserted into the process, which include a ratio controller for the CO> capture
rate-6(%) (CC) and two feedback controllers, the buffer tank temperature controller-TBT (TC-
01) and the rich solvent outlet temperature controller - TC2 (TC-02). Furthermore, to overcome
the multivariable problem (3 x 3), strong nonlinearities of the distributed parametric model (set
of partial differential equations-PDES) and operational constraints of the system, an adaptive
predictive controller based on quadratic programming (AQDMC) was inserted. Thus, according
to the results presented, it was verified that the CC, TC-01 and TC-02 controllers were able to
reject disturbances and, after correction with the PID control action, maintain the variables at
their setpoints. However, it was noticed that, for some disturbances inserted in the process, the
CC controller was not able to reject the inverse response dynamics of and/or limit the variable
6(%) to its maximum value. Finally, it was noted that the AQDMC, compared to CC, TC-01
and TC-02, allows smaller fluctuations for variables 8(%), T2, Tgr, smaller under/overshoot
percentages and meets the barrier restrictions imposed on the system, demonstrating to be more
efficient and a potential control system for the carbon capture plant under study.

Keywords: carbon capture; dynamic modeling and simulation; HFMC; process control.



SUMARIO

LINTRODUGAO ..ot see s ss s es s essse e 10
1.1 OBJIETIVO GERAL ...ttt sttt sttt sttt bbbt b 14
1.2 OBJETIVO ESPECIFICOS ...ttt sa st sae s, 14

2 FUNDAMENTACAO TEORICA ..ot eeeseeeseseess e seseses s sesesess s seseess s sesaessseseseens 15
2.1 CONTATORES DE MEMBRANA ..ottt ettt ettt st sttt 15
2.2 MODELAGEM DINAMICA.......oovieeeeeeeeeeeeeeeeeseeree s eesesssessess s s s sesas s nsssassnnens 16
2.3 CONTROLE DE PLANTAS DE CAPTURA DE CARBONO.......coociniirierieeieeee e 20

S METODOLOGIA ...ttt sttt st st e st e e sht e saeesatesabessbe e beesseesaeesasesnseenteensaens 22
3.1 MODELAGEM E SIMULACAO DO HFMC ISOTERMICO........ccovrerreeeeereeeeeeeesensnseninns 22
3.1.1 CaracteriStiCas A0 SISLEIMA ........cerueuirieiirieerieerte ettt sttt ettt s 22
3.1.1.1 GEOMELria € ESCOAMENTO ....c.vevieeriieiiieierteiirt ettt sttt eb et bbbttt e b seenes 22
3.1.1.2 Principais hip6teses do MOUEl0 ..........c.cvveiriiiiiieeee s 23
3.1.2 Desenvolvimento do MOTEI0.........c.coueuirieirieiriciriccec s 24
3.1.2.1 Equacdes de balango molar Parcial ..........ccoecveeeeeirininesereeeeeeese e 24
3.1.2.2 TranSTEreNCIA 08 MASSA ..c.veuveureuirrirtirterterterieeet et et st st sttt e et ebesbesbesbe st sse s e e eneeneenens 25
B.1.2.3 CNBLICA. c.cuvveeieteiet ettt ettt b ettt bttt 28
3.1.2 Solugdo numérica e parametros de Validagao.........c.cceeeeererierierieieieeee e 29
3.2 MODELAGEM E SIMULAGAO DO HFMC NAO ISOTERMICO E DEMAIS
EQUIPAMENTOS ...ttt ettt b e bt st et e e be e sbeesaeesabeeabeeabeesbeenneas 32
3.2.1 HFMC NE0-ISOLEMMICO. .....eueevenetiietieetisteiestet ettt ettt ettt sttt 33
3.2.1.1 EQUAGHES € DAIANGO ......eceveeeeeieiieieete ettt sttt et reenaenne s 34
3.2.1.2 TranSTEréNCia 08 MASSA ......coveverueririeririeierteieetet ettt se e ns 35
3.2.1.3 Transferéncia de CalOr ........c..ccuvveirieirieiicc s 36
3.2.1.4 CiNBLICA QUIMICA...ecueeitiiteeiecieeeeite et ete et et e teste e e et eeaa et e sbeebesteesaesbestsenaesbeensestessnentens 37
3.2.2 TroCAAOr A€ CAION ......veiiiiciiicec et 38
3.2.3 TANQUE 0E SOIVENTE......eeieeeeeeie ettt ettt ettt s te et e besaeenaesaeenaeseeeneeneeas 38
3.2.4 SOIUGAO NUMETICA € PATAMELIOS......ccviivierieterterieiereeeete et etestestessessesseseeseeseesessessessessessenseseesens 39
3.3 CONTROLE DO PROCESSO.......ciitiiiiieeieeittesite ettt ettt st st sbe e bt e s e st 42
3.3.1 Controle bASICO da UNIAAUE ........cceeuerueuirieiirieirteeseere et 43
3.3.2 Proposta de controlador PreditiVo ........ccceecvereeiesisieiereeeeste sttt 44
3.3.2.1 Controle de matriz de dindmica em programacdo quadratica (QDMC).......ccceeververveenene 45
3.3.2.2 Controlador Adaptativo de Matriz Dinamica Quadratica (AQDMC) ........ccceeevvevveveneenene 49

4 RESULTADOS E DISCUSSOES ..ottt eesesses s ssssss s saessss s sass s sssass s sasnans 52



4.1 MODELO DO HFMC ISOTERMICO........oiieieieieiecieeieeeeeieeseseseesasssese s 52

4.1.1 Validagao do MOUEI0........cueieiriieiiriereee e 52
4.1.2 CondicOes A8 SIMUIACAD .......veeeeeiiceeeiecie ettt ettt et st esaesreessesteesaeneens 53
4.1.3 CompOortamento 00 SISTEIMA..........ceeruerierierieieieieeeie ettt ese s 53
4.1.4 Resultados do eStado eStACIONAITO .........ceeveirierieieieieeeientet et 55
4.1.5 Respostas dindmicas frente a Perturbagies ...........cecererereriererienieeeerenese e 57
Caso 1 - Distlrbios na vazao do [QUIO.......c.cceeeeiieieececeeeee e 57
Caso 2 - Disturbances in the gas fIOW rate ..........coeveieiiinineneee e 59
Caso 3 - Distlrbios na compoSiCA0 08 COz...uiuieieriierieiicieeeerieeeerte ettt rae e 62
Caso 4 — Distlrbios no lean 10ading de CO2.....ccevvueirieiriiirieireieeeeee et 64
4.2 MODELO DA PLANTA DE CAPTURA COM HFMC NAO-ISOTERMICO..........cc........ 67
4.2.1 Analise de malha e validacdo do modelo do HFMC n&o-iSOtermico..........ccevvveecvesreereennens 67
4.2.2 Avaliagao da dindmica da Planta..........cceeerieieirininreeeee s 68
4.3 ESTRATEGIA DE CONTROLE CLASSICO......oouiievceeeereeeeeetene et sesseneess s 74
4.3.1 Sintonia dos conNtroladores PID ........cccoceiiriririeeneirieeneteesee e 74
4.3.2 Controlador Raz&o da taxa de Captura (CC).....ccueerirerinerienieieieeeiesesiesre e 74
4.3.3 Controlador da Temperatura do Solvente RicO (TC-01).....cccoeeveevereeienieieseceeie e 77
4.3.4 Controlador da Temperatura do Tanque Pulmao (TC-02) ......ccccceverereneneneneneneieeeee 80
4.4 ESTRATEGIA DE CONTROLE PREDITIVO ..ottt eseesessenesses s sesanes 83
4.4.1 Sintonia do AQDMC ...ttt sttt s be e e tesbeenaesteenaenre s 84
4.4.2 Avaliagdo do controlador AQDIMC .......cc.eiiieieriiiieierieeeeete et ee st ae e ae e esae e 84
Caso A — Perturbacao Na Vaza0 08 JAS ......ceveverierieieieeeieere sttt sttt e eneas 84
Caso B — Perturbacao na composicéo de entrada de CO2 N0 g&S......c.evveeeerreresresienierieieieeenens 86
Caso C — Perturbacgdo na temperatura de entrada do gaS .......cccevereerieieieerinene e 88
5 CONCLUSOES ...ttt ssie sttt 90

REFERENCIAS ..ottt sttt s s saesa e 92



10

1 INTRODUCAO

E de comum acordo que as altas emissdes de didxido de carbono (CO) proveniente
das atividades industriais que surgiram nos ultimos séculos, como a queima de combustiveis
fosseis para geracéo de energia e outros processos que envolvem mecanismos de combustdo ou
oxidagéo, possuem uma alta parcela de contribuicdo para 0 aumento da temperatura global
(KERR, 2006; WILCOX, 2012).

A producdo de CO> pode ser dada de trés maneiras distintas: (1) como o produto de
uma reacdo de combustéo a partir de um combustivel fossil, por exemplo, na geracdo de energia
em usinas termoelétricas, onde o CO. é altamente diluido da corrente de exaustdo e sua
concentracdo depende do combustivel utilizado; (2) como um coproduto de uma reacao
guimica, como na descarbonatacdo do calcario, na producéo de ureia, amonia, bioetanol ou de
aco, em que algum desses processos também geram CO3 por requererem energia; (3) ou quando
o dioxido de carbono é naturalmente encontrado em jazidas de hidrocarbonetos, dando origem
a necessidade da separagdo do CO do gas para atender aos critérios de venda e exportacao
(AL-FATTAH etal., 2011).

No ano de 2021, as emissoes totais de CO> atingiram o valor de 36.3 giga toneladas de
CO2 (Gt), onde mais de 40% dessa quantidade é gerado pela producéo de calor e energia (IEA,
2022). O Painel Internacional de Mudancas Climaticas (traducdo livre de International Panel
on Climate Change - IPCC) relata no Climate Change 2023 que o ano de 2019 atingiu as
maiores concentracdes atmosféricas de CO (410 ppm) em comparagéo aos ultimos 2 milhdes
de anos. Portanto, para mitigar tais emissfes e sua contribuicdo para o efeito estufa, séo
necessarias estratégias efetivas de abate de emissdes de CO2, a exemplo da Captura e
Armazenamento de Carbono (CCS — Carbon Capture and Storage), que consiste em
tecnologias para separagdo do CO> de correntes gasosas proveniente de industrias ou captura
direta do ar (DAC), como também o estudo de estratégias para 0 seu armazenamento e
transformacéo/utilizacdo (WANG et al., 2011; LEE et al., 2024).

As trés maiores abordagens de tecnologias para CCS se baseiam nos processos de
captura de pds-combustdo, pré-combustdo e oxi-combustdo. Todavia, 0s processos de pos-
combustdo se destacam por ndo precisarem mudar o processo de combustdo em si e trazerem
uma facilidade de retrofitting em plantas industriais (AL-FATTAH et al., 2011; LEUNG et al.,
2014). Algumas tecnologias de separacdo sdo listadas por Wang et al. (2011), as quais
consistem na adsorcdo, absor¢do fisica ou quimica, separacdo criogénica e operacdes com

membranas. Dentre estas, a que apresenta maior maturidade tecnoldgica é a técnica de captura
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empregando torres de absorcdo, separacao do soluto-gas, e desabsorcao para a regeneracdo do
solvente, emprega-se como solvente, na maioria dos casos, solu¢fes aquosas de alcanolaminas
(JAYARATHNA et al., 2013). Mesmo assim, 0 processo de absorcdo possui uma série de
limitacGes, especialmente em processos a base de monoetanolamina (MEA), a exemplo da
aplicacdo na captura pos-combustdo, que incluem a decomposicdo do MEA por causa do
oxigénio residual na corrente gasosa, ou degradacdo devido a reagcdes com substancias como
NOx e SOx, corrosdo, formagao de espumas e tamanho dos equipamentos (foodprint), além da
alta demanda energética por parte do processo de stripping, junto a problemas relativos aos
equipamentos, como corrosdo e formacdo de espumas (AL-FATTAH et al., 2011;
MARKEWITZ et al., 2012; WILBEFORCE et al., 2021). Assim, surge a necessidade de
tecnologias de intensificacdo do processo (PI) para o desenvolvimento de alternativas viaveis
no sequestro de COx.

Uma alternativa que vem se destacando € a utilizacdo de membranas para processos
de separagdo. Os processos envolvendo separacdo com membranas podem ser divididos de
acordo com sua forca motriz, evolvendo gradientes de pressdo, temperatura, concentracdo e
potencial elétrico (NATH, 2017; PURKAIT e SINGH, 2018). Entretanto, alguns problemas
estdo associados a tecnologia, que incluem (FRAVE, 2007): a maioria dos sistemas requerem
membranas altamente seletivas, mesmo com a difusdo das pesquisas e aplica¢des industriais o
alto custo da membrana é evidente, além disso é requerido grande quantidade de energia ou um
alto custo com compressdo quando a forca motriz é o gradiente de pressdo, haja vista que a
resisténcia a transferéncia de massa é inversamente proporcional a seletividade da membrana
ao soluto. Nestes processos, a transferéncia de massa € dada puramente pela difuséo de Knudsen
(ou difusdo efetiva), e a forca motriz é o gradiente de pressao parcial (THEO et al., 2019).
Porém, alternativamente aos processos que envolve apenas a seletividade da membrana para
separacdo, uma estratégia de PI altamente promissora e eficiente é a integracdo do processo de
absorgdo gasosa em membranas (MGA — Membrane Gas Absorption), o qual ndo requer um
alta seletividade do material, além de trazer inUmeras vantagens em relacdo aos outros
processos convencionais, especialmente quando esta atrelado a absor¢do quimica, utilizando
solventes com alta afinidade quimica com o0 CO2 (WANG et al., 2011; RIVERO et al., 2020).

Um vasto numero de trabalhos na literatura € direcionado para a absorcdo de CO>
usando contactores de membranas de fibra oca (HFMC — Hollow Fiber Membrane Contactor),
equipamento mais comumente utilizado para o processo de MGA, seguindo diversas vertentes.
Uma delas ¢é a captura em diferentes fontes gasosas, seja separando o CO2 oriundo de jazidas

de gas natural ou biogés, onde a principal mistura gasosa € CO2/CHas, 0 que é de grande
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importancia no setor de refino, petroquimicas e gés natural (IARIKOV e OYAMA, 2011;
ZHANG et al., 2013; CANNONE et al., 2021); ou capturando o CO> de uma corrente de p6s-
combustdo, corrente proveniente de uma usina termoelétrica, onde o CO> é o soluto da mistura
gasosa contendo COz, N2, vapor d’agua e O2 (WANG et al., 2011; RIVERO et al., 2020; CHAO
et al., 2021). Também foram estudados os diferentes efeitos da captura em membranas para
diferentes tipos de solventes, como &gua, alcanolaminas (MEA, MDEA, EDA, DEA),
piperazina, diferentes blends e até liquidos i6nicos (WANG et al., 2013; LU et al., 2014;
ZHANG, 2016). Outros trabalhos trazem o acoplamento do processo MGA com outras
unidades, como a integracdo da unidade de absorcdo de CO, em membranas em usinas
termoelétricas de ciclo combinado (TURI et al., 2017; LEE e KIM, 2020), com sistemas bio-
eletroquimicos para conversio de CO, (RODRIGUEZ-ALEGRE et al., 2019), ou até mesmo o
design da planta completa de absorcéo e stripping com emprego de membranas (ZAIDIZA et
al., 2017; KIANFAR et al., 2017).

Embora a grande maioria dos trabalhos se propuseram a analisar os parametros de
projeto dos HFMC para captura de CO3, otimizando os designs, avaliando as conFiguracdes,
diferentes tipos de solventes e propondo modelos matematicos cada vez mais acurados e
precisos, validando tais abordagens com dados experimentais, pouquissimos trabalhos
desenvolveram estudos de anélise transiente do processo. Porcheron e Drozdz (2009) utilizaram
um contactor de membrana operando em escoamento paralelo, analisando os efeitos de algumas
perturbacdes em variaveis que sao de dificil controle, utilizando absorcdo de CO2 em agua.
Paksiova et al. (2016) compara a abordagem de um modelo matematico, concentrado apenas
no tempo, com uma abordagem simplificada baseada no nimero de células de membrana, para
entender também o comportamento do processo frente as diversas perturbagdes. Outra proposta
utilizando a abordagem de células foi descrita por Rosli et al (2019), comparando dados
experimentais com resultados do modelo proposto, em regime transiente, e para diferentes
solventes: &gua, 2-amino-2-metil-1-propanol (AMP) e dietanolamina (DEA). Asadi e
Kasempoor (2022) avaliaram o desempenho dindmico de um moédulo de membrana para
separagdo de CO- utilizando um sistema gas/gés, aplicando perturbacfes nas condicdes de
operacdo. Enquanto Bonzoc et al. (2022) apresentaram uma analise simpléria de um modelo
transiente n&o-isotérmico para separar CO> de metano. O estudo da implementagdo de
estratégias de controle em processos de captura de CO, que empregam absorgdo vem sendo
bastante discutido na literatura, com aplica¢fes de diferentes estratégias de controle, seja o
controle classico ou avangado, com anélises da influéncia de cada variavel de processo,

estabilidade, e utilizando as mais variadas abordagens de modelos matematico (LIN et al., 2011,



13

SALVINDER et al., 2019; WU et al., 2020). Mesmo com alguns estudos voltados para a anélise
transiente, ndo foi encontrado na literatura nenhum estudo voltado para o controle do processo
de captura de CO: e das respostas de varidveis importantes frente a disturbios, como a taxa de
captura de CO., com a tecnologia de MGA via HFMC.

O HFMC tem como principal desafio o aumento de escala para a aplicagdo no campo
industrial e a durabilidade da membrana, principalmente pela perda de efetividade de separacéo
devido aos efeitos de molhamento (wetting). Assim, estudos voltados para a estabilidade do
sistema, rejeicéo de disturbios e o efetivo controle do processo € essencial para que tecnologia
alcance niveis superiores de maturidade tecnoldgica. A possibilidade de integracdo do modelo
transiente e do controle do processo é a maior contribuicdo desse trabalho. Com o crescente
desenvolvimento de sistemas de membranas em escala laboratorial ou piloto, e a previsdo de
aplicacdes industriais desse processo (KLAASSEN, FERON e JANSEN, 2005; CHABANON
et al., 2014; CHUAH et al., 2019), faz-se necessario investigar mais profundamente o
comportamento transiente destas unidades para analisar e implementar estratégias de controle
subsequentes que melhor se adequem a tecnologia.

Pesquisas anteriores se concentraram em modelos simples ou modelos baseados em
taxas (Rate-based model), e abordando diferentes dimensdes, bidimensionais ou
tridimensionais, que trazem uma melhor acuracia para os resultados, porém exigem um grande
esforco computacional, mesmo quando abordagens unidimensionais podem dar resultados
satisfatorios, e usando solucgdes relativamente robustas, obtendo resultados mais precisos em
termos de projeto que, todavia, dificultam a aplicacdo de algoritmos de controle. Pensando
nisso, este trabalho propde um modelo dindmico, unidimensional de uma unidade de captura
de CO2 de pos-combustdo utilizando HFMC, analisar a estabilidade do comportamento
transiente e sua capacidade de prever coerentemente os efeitos das perturbagdes. Por fim, séo
implementados algoritmos de controle que consigam acompanhar as condi¢des de operacdo que
forem conFiguradas e excluir os efeitos causados pelas variagdes dos disturbios ao longo do

processo.
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1.1 OBJETIVO GERAL

O objetivo geral deste trabalho consiste na proposta de um modelo matematico e

andlise transiente de um processo de captura de CO através de contatores de membrana de

fibra oca HFMC — Hollow Fiber Membrane Contactor) e na implementacao de estratégias de

controle preditivo baseado em modelo para o sistema.

1.2 OBJETIVO ESPECIFICOS

Para que o objetivo geral seja alcancado, os seguintes objetivos especificos devem ser

desenvolvidos:

Modelagem e simulacdo de um HFMC em estado estacionario, com a validacdo do
modelo;

Modelagem e simulacio de um HFMC em regime transiente, como tecnologia
alternativa da absor¢do em uma planta de captura de CO, além de outros equipamentos
do processo;

Analise de variaveis de projeto e estimativa de parametros fisico-quimicos;

Andlise através da simulagdo do processo, apresentando a resposta das principais
variaveis frente a insercao de disturbios;

Desenvolvimento de trés estratégias de controle: controle bésico da unidade,
controladores preditivos lineares e controladores preditivos adaptativos;

Andlise dos pardmetros de sintonia dos controladores (kc, 7; € Tp para os controladores
PID; intervalo de amostragem, horizonte de controle, predicdo e restrigdes dos MPCs)
e testes (distirbios) em simulacdes do problema regulatorio e servomecanismo;

Analise e comparacao dos resultados obtidos pelos controladores desenvolvidos.
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2 FUNDAMENTAGCAO TEORICA

2.1 CONTATORES DE MEMBRANA

Os processos de separagdo por membranas podem ser definidos, basicamente, como
técnicas de filtracdo onde as membranas fazem o papel de barreira seletiva entre duas fases
distintas (o permeado e o retido), e 0 componente selecionado (o soluto) atravessa a barreira,
sendo transportado para a fase do permeado sob a influéncia de uma forca motriz (PURKAIT
e SINGH, 2018). Tais processos sao usualmente classificados de acordo com a for¢a motriz
utilizada, e podem ser divididos em quatro grupos distintos: (1) processos guiados por presséo,
onde a forca motriz € um gradiente de pressao, e esta presente processos como 0Smose reversa,
microfiltracdo, ultrafiltracdo e nanofiltracdo; (2) processos guiados por concentracéo, cuja forca
motriz € um gradiente de concentracdo, e se d& em processos COmo separagao gasosa em
membranas densas, pervaporacdo, dialise e extracdo; (3) processos guiados por temperatura,
em gue o gradiente de temperatura € a forca motriz e ocorre na destilacdo por membrana e na
osmose térmica; e (4) e processos guiados eletricamente, onde o potencial elétrico € a forca
motriz, e sdo utilizados na eletrodiélise, eletrofiltracdo e na troca eletroquimica de ions (NATH
2017; PURKAIT e SINGH, 2018). Destes, 0os mais usuais séo os gradientes de pressédo e de
concentracéo.

Um contator de membrana é um equipamento que consiste em um casco recheado com
diversas fibras membranas longas, estreitas, ocas e tubulares, as quais sdo organizadas em uma
matriz, ou um feixe de cilindros, usufruindo das vantagens existentes na tecnologia das
membranas com as do processo de absorcdo liquida, onde a membrana atua como uma interface
entre a fase gasosa da alimentacdo com o solvente (SIMONS et al., 2009). Tendo em vista que
o sistema utiliza um solvente liquido de varredura ao invés de do vacuo para transportar o soluto
através da membrana, como na maioria das tecnologias de captura de carbono em plantas de
geracdo de energia, 0 processo torna-se mais efetivo (a depender da afinidade de solvente com
o0 soluto), além de reduzir significativamente o0s custos, pois a necessidade de se ter uma
membrana seletiva é descartada, como a também a necessidade da criacdo de vacuo no sistema
(RIVERO et al., 2020).

A Figura 2.1 ilustra o processo de absor¢éo de CO2 em um HFMC, apresentando um
sistema em que a mistura gasosa de CO2 escoa no lado do casco e o solvente liquido escoa no
limen das membranas, e o fluxo de massa e calor € representado atravessando a membrana

porosa.
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Figura 2.1 — Representacao esquemética do HFMC
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Fonte: Adaptado de Zaidiza et al. (2016)

2.2 MODELAGEM DINAMICA

Os estudos relacionados com a modelagem da captura de CO; através de HFMCs sdo
variados. Como citado no capitulo anterior, vertentes como fontes de COo, tipos de solvente,
integracdo e intensificacdo de processos sdo levados em consideracdo e tratados de maneiras
distintas na literatura. Porém, quando se trata da modelagem matematica em regime transiente,
existem alguns aspectos que sdo comuns em diversos trabalhos, seja no desenvolvimento das
equacdes, no tipo da membrana que esta sendo utilizada ou no célculo de parametros como 0s
coeficientes transferéncia de massa.

A abordagem mais simples é a baseada em taxas, proposta inicialmente por
Atchariyawut et al. (2008), o qual confrontou os resultados com dados experimentais de uma
unidade em laboratério para captura de CO; a partir de CH4 utilizando agua pura e uma solucao
de 2M NaOH como solventes, e avaliada posteriormente por Paksiova et al. (2016), o qual
analisou o efeito de varios distarbios e comparou a abordagem de apenas uma unidade com a
abordagem em ceélulas, para um sistema com CO,/CHg utilizando MEA como solvente. Rosli
et al. (2019) também se utilizou desta abordagem para avaliar a captura de CO, com diferentes

solventes, também confrontando com dados experimentais.
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As Egs. (2.1) e (2.2) descrevem os balangos molares parciais de CO> para o liquido e
0 gés, respectivamente, onde V' € o volume da fase, Y,,,; e Y sdo as concentracGes de entrada e
saida no gas, X.,; € X sdo as concentracGes de entrada e saida no liquido, Q é a taxa de
transferéncia de massa e G e L sdo as vazdes volumétricas das correntes gasosa e liquida,

respectivamente.

dX

Vo= = LXone = LX 4 Q (2.1)
dy

Ve dar = GYent — GY = Q (2.2)

A transferéncia de massa da-se a partir de um coeficiente global de transferéncia de
massa (Kg;0pq:) € da média logaritmica das diferengas de concentragdes (ACy,,,) entre as fases,
considerando uma conFiguracdo de escoamento em contracorrente. As Egs. (2.3) e (2.4)

definem a taxa méssica e a média logaritmica para esta abordagem.

Q = KgioparACm1 (2.3)

_ (HYent _X) - (HY _Xent)

ACy, =
" tn (H¥en —X) (2.4)
HY — Xont

Na descricéo da forga motriz, percebe-se a presenca do parametro H, o qual representa
a constante de Henry adimensional (ou coeficiente de particdo volumétrico), seguindo a Lei de
Henry para definir a solubilidade do soluto em uma solugdo diluida (PENTTILA et al., 2011).

Outra abordagem na literatura é a adicao dos efeitos espaciais no sistema, 0s quais sdo
importantes para melhor representar o comportamento do processo. Porcheron e Drozdz (2009)
incluiram em seu modelo transiente e isotérmico os efeitos de difusdo axial de massa para a
fase gasosa, e acrescentaram também os efeitos radiais na fase liquida, confrontando com dados
experimentais de um sistema em escoamento paralelo de captura de CO2 em agua pura. O
sistema de equacOes diferenciais parciais, descrito pelas Egs. (2.5) a (2.9), fornecem os
resultados dos balancos molares obtidos pelos autores, consistindo em: um balango molar
parcial de CO- para o gas, eg. (2.5), um balan¢o molar parcial de CO2 no gas que percorre 0s

poros das membranas, eq. (2.6), um balanco molar para o CO2 na fase liquida dentro dos poros
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das membranas, eg. (2.7), o balangco molar parcial de CO2 na fase liquida (dentro das fibras),
eq. (2.8) e um balan¢o molar total para o géas, eq. (2.9), o qual provém de uma restrigdo do
sistema. O termo C denota a concentracao; o indice A indica o soluto (CO2); R,, R; € R, S840 0S
raios do casco, interno da membrana e externo da membrana, respectivamente; D indica o

coeficiente de difusividade.

0C¢  0Cvg  2R,ekg
ot 9z  RZ—R2

(C¢ — Cite) (2.5)

0Ciic 2R,k
ot  R2—(R;+e)?

Z(Rl + e)kL
Rg - (Rl + 6)2

(C¢ = Citg) — (HCii — Cinn) (2.6)

aCiy,  2(Ry+ ek, 2R;Df! aci(r)

(HCite — Cinn) —

ot (R +e)?—R? (Ri+e)?—RDe or | _, @7
aci aci(r)y _,[o*¢cit@)  1act(r)
Fr —uu(r) 0z +Di ar? r or (2.8)
P avG _ ZROEkG A A
RT ot = Rz—Rz o ~ Cinc) (29)

Percebe-se que, além do trabalho citado ndo utilizar o conceito do coeficiente global
de transferéncia de massa, ou seja, 0s efeitos de conveccéo e difusdo estarem presentes em cada
balango separadamente, os autores levaram em consideracao os efeitos do “molhamento” dos
poros das membranas, analisando os poros parcialmente molhados, o que impacta
significativamente a eficiéncia do processo, tendo em visa 0 sistema apresentar uma resisténcia
a mais a transferéncia de massa (WANG et al., 2005).

Uma abordagem transiente e bidimensional para ambas as fases foi estudada por
Sohaib et al. (2020), onde os efeitos axiais e radiais foram considerados para separar CO> de
uma corrente de gas heélio (He) utilizando o liquido idnico dicianamida de 1-butil-3-
metilimidazélio ([omim][DCA]), como solvente base. O modelo consiste em trés balancos
molares, descritos nas Eqgs.s (2.10) a (2.12), representando o tubo, a membrana e o casco,

respectivamente.
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aCCOZ—tubo ——D li aCCOZ—tubo + azccoz—tubo
ot COz=tubo 14 5y or 022
5 (2.10)
U CCOZ—tubo
z—tubo oz
aCCO —-mem -1 d aCCO —mem azCCO —-mem
I [ = A R (211)
aCCOZ—casco _ -1 d aCCOZ—casco azCCOz—casco
I i T N R
' (2.12)

d CCOZ —casco
- Uz—casco 0z

Embora esta seja uma abordagem mais complexa, que leva em consideragéo os efeitos
espaciais predominantes, a resolucéo deste modelo requer um esfor¢o computacional maior, em
comparagao com outras propostas.

Bonzoc et al. (2022) propde um modelo matematico transiente, unidimensional e ndo-
isotérmico, para separar CO> de uma mistura gasosa de CO2/CHg, utilizando MEA aquoso como
solvente escoando em paralelo. A proposta consiste em dois balancos totais, trés balancos
molares parciais (um para o MEA livre no liquido e dois para o0 CO2 no gas e no liquido), e dois

balancos de energia, um para cada fase. As Egs. (2.13) a (2.19) descrevem o sistema de EDP’s.

@ - 0F, g Apa,Nco,Mco,
at - L aZ L pL (213)
% _ 6& o AgacNco,Mco,
9t Y675, G Y (2.14)
0CyEa 0CumEa
ot - oy Nk (2.15)
act, act,
TZ - _UL at 2 + aeNCOZ - NR (216)
acé, acs,
TZ - _UG at 2 _ aeNCOZ - NR (217)
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aTL aTL + ha,e (TG - TL) AHTNR

— = —p —

ot Loz PLCpL PLCpL (2.18)
0T, _ _ 075 hae(Ty = T))
at - UG aZ pGCpG (219)

2.3 CONTROLE DE PLANTAS DE CAPTURA DE CARBONO

Apesar de ndo serem encontrados trabalhos relacionados ao controle de plantas de
captura de carbono (PCC) que empregam HFMC, alguns manuscritos trazem discursoes
importantes acerca das estratégias de controle de unidades de PCC por absor¢do, buscando
superar as caracteristicas multivariaveis, ndo linearidades, efeito bola de neve e grandes
interagBes no processo (LUYBEN et al.,, 2016). Portanto, as estratégias de controle
desempenham um papel crucial na otimizacdo, rejeicdo de distdrbios e reducdo dos custos
operacionais. Diversas estratégias tém sido propostas para controlar variaveis-chave em uma
PCC, tais como a taxa de captura de carbono (%CC) e a temperatura do referverdor (Ty.p),
sendo comum manipular a vazdo de amina pobre e a vazdo de vapor do refervedor para
controlar, respectivamente, a %CC e Trn (LIN et al., 2012 a). Com essa estratégia, Gaspar et
al. (2015) introduziram perturbacdes abruptas, variando a vazdo de vapor do refervedor, vazao
de amina pobre e vazéo de p6s-combustdo em ate £30%. Nittaya et al. (2014 a, b) propuseram
trés esquemas de controle sujeitos a alteracdes nos pontos de referéncia da %CC e perturbacdes
nas condi¢cdes de operacdo de pos-combustdo (vazdo e composicdo). O estudo concluiu, de
modo comparativo, que a estratégia definida por Lin et al. (2012 a) resultou em respostas mais
rapidas para rejeitar disturbios e rastrear os pontos de referéncia do que outras duas estruturas
de controle estudadas.

As estratégias de controle citadas nos trabalhos anteriores se baseiam na acdo de
controle PID (proporcional-integral-derivativa) do tipo realimentagdo, razdo, cascata e/ou
cascata-razdo, para lidar com o problema multivariavel. Entretanto, essas estratégias nédo
assumem restricbes nas variaveis controladas e manipuladas, regulamentacGes ambientais,
mensuracao de distarbios e penalidades energéticas ou econdmicas (SALVINDER et al., 2019;
ZHANG et al., 2022). Para superar esses problemas o Controle Preditivo baseado em Modelo
(MPC) é utilizado efetivamente em sistemas de captura de CO, (CORMOS et al., 2015;
ZHANG et al., 2016). A maioria dos MPCs ¢ aplicado usando modelos lineares continuos ou

discretos, que incluem funcGes de transferéncia, espaco de estado e modelos de média movel
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autorregressivo com variaveis exogenas (ARMAX) (ARCE et al., 2012; PANAHI e
SKOGESTAD, 2012; SAHRAEI e RICARDEZ-SANDOVAL, 2014; WU et al., 2018;
MEHLERI et al., 2019). Modelos nédo lineares, baseados em sistemas inteligentes ainda
possuem poucas ou raras aplicacdes (ZHANG et al., 2018).

O MPC tem se mostrado eficaz na gestdo de sistemas de captura de CO2, embora
muitos desafios permanecam no desenvolvimento de estratégias de controle avancadas que
considerem de maneira abrangente as complexidades do processo (HE et al., 2018).
Recentemente, Tang & Wu (2023) propuseram um MPC inteligente de controle distribuido para
uma unidade de PCC, apesar da relevancia do trabalho, limitam-se ao uso de redes neurais sem
caracteristicas recorrentes e um algoritmo de MPC sem horizontes infinitos. Fica evidenciado
que os trabalhos com MPC para PCC consideram os modelos de referéncia sem a mensuracao
dos disturbios, variaveis de folga e/ou ndo consideram a tratativa da dinamica nao-linear. Neste
trabalho, apresenta-se como contribui¢do a construcdo de controladores cléssicos e preditivo,
que assumem tais consideracfes, comparando-se o desempenho da estratégia de controle
classico PID e do controle inferencial com modelo de predicao linear através de linearizacao

sucessiva, ou Adapative Quadratic Dynamic Matrix Control (AQDMC).
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3 METODOLOGIA

3.1 MODELAGEM E SIMULACAO DO HFMC ISOTERMICO

3.1.1 Caracteristicas do sistema

O sistema consiste em um contator de membrana de fibra oca (HFMC), operando em
contracorrente, como ilustrado na Figura 3.1. A corrente gasosa (gas de pos-combustdo), que
estd escoando no lado do casco, é uma mistura de didxido de carbono (CO3), nitrogénio (N2),
enguanto a corrente liquida, que escoa no limen das fibras, consiste em uma solu¢éo aquosa de
monoetanolamina (MEA) 30% (massa). Esta solucéo ja é bastante difundida na literatura, pois
gera bons resultados devido sua afinidade quimica com o CO. (RIVERO et al., 2020; WANG
etal., 2011).

Figura 3.1 - Representagdo esquematica do contator de membrana utilizado
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3.1.1.1 Geometria e escoamento

As membranas capilares apresentam uma elevada area especifica, o que melhor o

processo de transferéncia de massa. As unidades piloto e laboratorial estudadas por Chabanon
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et al. (2014) e Kimball et al. (2014) foram utilizadas para a simulagdo - analise dinamica e
validagdo. A Tabela 3.1 define os parametros destas unidades.

Tabela 3.1 — Parametros das unidades de captura

Parametro | Escala lab. Escala piloto
Raio interno do casco (m) . =62x1073 1, = 5,25 X 1072
Comprimento efetivo (m) L=0,30 L =0,88
Modulo Numero de fibras (-) N, =119 N, = 8521
Fracdo volumeétrica (-) ¢ = 0,59 ¢ = 0,648
Area interfacial especifica (m2/m?3) 1331 1329
Raio interno (m) r,=215%x10"*% 1, =215x10"*
Fibra Raio externo (m) ,=435x10"* 1,=4,35x10"*
Porosidade (-) € =0,336 € =10,336
Material (-) PTFE PTFE

Fonte: Adaptado de Kimball et al. (2014)

Os diametros hidraulicos foram utilizados para descrever o fluxo no Iimen e no casco,
uma vez que a secdo transversal é circular. As areas transversais de fluxo total para as fases
gasosa e liquida foram calculadas usando a fracdo volumétrica do mddulo, os raios de
membrana e o nimero de fibras. Dadas as vazdes volumétricas de gas e liquido e as respectivas
areas de escoamento, as velocidades podem ser calculadas utilizando a razdo entre a vazdo e a

area. A Tabela 3.2 mostra as expressdes utilizadas para estimar os parametros utilizados.

Tabela 3.2 - Express@es para calculo de parametros geométricos do sistema.

Parametro Expressao | Unidades | Referéncias
. N
Raio do casco n=r1, |— m Happel (1959) -
p
Area transversal do
fluxo de gas 4g = (1= ) m* )
Area transversal total " 2
L, . = . m2 -
do fluxo de liquido AL = Nerer
Diametro hidraulico 1-9¢
dh, =2 (—) m Rode et al (2012
externo ext = T ® (2012)
Diametro hidraulico 8
_ b =27, (1 - —) m Rode et al (2012)
interno 7,

3.1.1.2 Principais hip6teses do modelo
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As principais premissas do modelo (fluxo, sistema, caracteristicas da membrana,

termodinamica, transferéncia de massa e cinética) estdo resumidas na Tabela 3.3.

Tabela 3.3 — Consideracdes do modelo isotérmico.

FIUx0 1. A configuragdo estd em um fluxo de contracorrente.
2. Corrente de gas no casco e liquido no limen.
3. Operagdao em regime transiente.
- 4. A queda de pressdo ¢ negligenciada para ambas as fases.
Restri¢bes do 4 . .p .. &16 P
) 5. Condigdes isotérmica.
sistema ~ ~ ,
6.  Aevaporacao do solvente e a condensacao do gas foram
negligenciadas.
Membranas 7. Poros de membrana hidrofobica parcialmente molhados.
A 8. A Leide Henry ¢ aplicével na interface gas-liquido.
Termodindmica o 1y e apriear . gas
9. Solubilidade de N> negligenciada.
Transferéncia de :
10. Fluxo uniforme da parede ao longo das fibras.
massa
Reacdo quimica  11. Cinética irreversivel, bimolecular e de segunda ordem.

O sistema opera em fluxo de contracorrente, com temperatura constante e queda de

pressdo desprezivel, como abordado por varios trabalhos na literatura. (PORCHERON e
DROZDZ, 2009; BOUCIF et al., 2011; RODE et al., 2012; ZAIDIZA et al., 2014; FARJAMI
et al., 2015; PAKSIOVA et al., 2016; NAKHIJIRI et al., 2018). As mudancas na concentragio

de CO2 nas correntes de gas e liquido ndo afetam suas propriedades, mantendo a vazao

constante ao longo do processo. Wang et al. (2005) e Keshavarz et al. (2008) analisaram o efeito

do molhamento dos poros, e concluiram que, dependendo da pressdo do liquido, esta fase

poderia entrar nos poros, aumentando a resisténcia a transferéncia de massa, mesmo em uma

porcentagem muito pequena de molhamento. Neste trabalho, o molhamento da membrana foi

fixado em 5%, o que mostrou se encaixar neste sistema. Considerando a alta afinidade do
solvente com o COg, a solubilidade do N foi negligenciada (ZAIDIZA et al. 2016).

3.1.2 Desenvolvimento do modelo

3.1.2.1 Equagdes de balango molar parcial

Seguindo a proposta de Bonzoc et al. (2022), onde considera-se apenas a velocidade

axial (coordenadas cilindricas), descrevendo o fluxo molar pelo coeficiente de transferéncia de
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massa global e negligenciando a taxa de reacéo, o balanco molar para 0 CO2 na fase gasosa é
dado pela Eq. (3.1).

% = —vg % — a;EKoy (C& — C/m) (3.1)
onde C ¢ a concentragdo molar do componente (mol/m?), o sobrescrito A representa o soluto
(COy), Koy representa o coeficiente global de transferéncia de massa (m/s), o termo a; é a area
interfacial especifica (m?/m?), E é o fator de aumento, m é o coeficiente de particdo volumétrico,
v € a velocidade do fluido (m/s), e os subscritos G e L indicam as fases gasosa e liquida,
respectivamente.

Para a fase liquida, o balanco molar é semelhante ao anterior, porém o termo reacéo
ndo é negligenciado, e o fluxo molar do CO> é positivo. Assim, considerando um fluxo em

contracorrente, a equagdo pode ser expressa pela eqg. (3.2):

oct  act
ot Loz

+ a;EKoy (CE — CA/m) + Ry’ (3.2)

Onde R, representa a taxa de consumo de CO> por reagdo quimica na fase liquida.
O consumo de CO: pela reagdo quimica depende também da concentracdo de MEA no
liquido. Assim, uma equacéo para definir a concentracdo do segundo reagente é necessaria, e

ela pode ser expressa da seguinte forma:

aCct act

I _ L nr 33
T vy EP + Rjp (3.3)

onde B denota o MEA livre na solucdo aquosa.

3.1.2.2 Transferéncia de massa

A teoria do duplo-filme foi aplicada ao sistema para modelar a transferéncia de massa,
a qual ¢ descrita pelo conceito de resisténcias em série, e o coeficiente global de transferéncia
de massa ¢ dado pela equacao abaixo (MAVROUDI et al. 2006; RIVERO et al 2020; BONZOC
etal., 2022):
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1 _1 1—ep+ ep N 1 (3.4)
Kov kg km,G mkm,L mk;, '

onde e, € a razdo de molhamento (a fragdo do volume molhado nos poros) e k representa o
coeficiente de transferéncia de massa em cada fase. A Figura 3.2 apresenta 0 esquema das

resisténcias a transferéncia de massa em série.

Figura 3.2 — Representacao das resisténcias em série

Membrana porosa
f_‘_l
Eiie F’iln}e Filme | Gds
Liqudo|  |Gasoso
_~
|~
Cy,l |Cyyml|Cy,m|Cy,mg| Ca, g

A /ﬁ‘ lﬁ A {\‘:A A A (;\ A C O
1 1 1 1
ki Kk kmg K,

Fonte: Adaptado de Rivero et al. (2020)

A lei de Henry foi aplicada para descrever o equilibrio na interface gas-liquido, e a
concentracdo de CO2 na superficie interna das fibras é funcdo do coeficiente de particdo
volumétrica liquido-gas (m), que é definido pelo inverso da constante de Henry adimensional

para CO2 na solucdo de MEA da seguinte forma:

RT

=, (3.5)

m

Os coeficientes de transferéncia de massa para as fases foram calculados usando o

nimero de Sherwood dado a partir de diferentes abordagens da equacdo de Graetz
(SKELLAND 1974; MIYATAKE e IWASHITA 1991; GABELMAN e HWANG 1999; BAO
e LIPSCOMB 20023, 2002b; ZAIDIZA et al., 2016). Rode et al. (2012) analisa a aplicabilidade
deste método para estimar o nimero de Sherwood local através de uma matriz cilindrica e,

consequentemente, o coeficiente de transferéncia de massa local para o gas, e conclui que
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também é adequado, considerando um fluxo laminar e uniforme através da membrana. Esses
pressupostos também sdo utilizados por Zaidiza et al. (2014, 2015, 2016, 2017).

Os numeros de Sherwood (Sh) e Graetz (Gz) para uma espécie i nas fases gasosa e
liquida s@o correlacionados pelas equacfes (3.6) e (3.7), respectivamente, e definidos pelas

equacoes (3.8) e (3.9) para um fluido F.

She = (4.36% + 1.33(Gzz 1)) (3.6)
Sh, = 1.62Gz, "/ (3.7)

Di,FZ
GZF = 7 (38)

F%h

kpd
Shy = —2= (3.9)

D; r

Para a membrana, os coeficientes foram estimados utilizando-se o conceito proposto
por Kreulen et al (1993), considerando também a operacdo parcialmente molhada. A equacéo
usada para calcular os coeficientes de membrana para um componente i em um fluido F segue

abaixo.

kmp = % ) (3.10)

onde D; r € o coeficiente de difusividade, § € a espessura da membrana, € € a porosidade e t €
a tortuosidade da membrana.

Para monitorar o CO> absorvido, a razdo de captura percentual (0) foi definida como
a razao entre a quantidade absorvida de soluto e a quantidade na entrada do absorvedor. Em

termos das fracdes molares do soluto, a razdo de captura pode ser calculada pela eq. (3.11).

ent sai
Y& —Xa
- ent
YVa

0 100% (3.11)

A quantidade de CO- na fase liquida é frequentemente descrita pelo seu carregamento
no solvente, que pode ser estimado, utilizando-se a estequiometria de reacdo (RODE et al.
2012), pela eq. (3.12):

CEm
a=05——— M4 (3.12)
2WyEAPL
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onde My, € a massa molar do MEA, wyz, é a fracdo méssica de MEA na solugédo e p; é a

massa especifica da solugéo.
3.1.2.3 Cinética

Uma vez que a reacdo quimica entre CO, e alcanolaminas é frequentemente
cineticamente controlada, a cinética global da reacdo é considerada irreversivel e com
caracteristicas de segunda ordem (HIKITA et al., 1977; DANCKWERTS, 1978). Assim,

ocorrendo na fase liquida, a expressdo e a cinética sdo dadas pelas equacdes (3.12) e (3.13).

A+ 2B > B,A (3.12)
Ry = —k,CACE (3.13)

onde k, € a constante cinética (m®s* mol?).

De acordo com a estequiometria, a taxa de consumo de MEA livre é:
Ry’ = 2R}’ = —2k,.C{ACE (3.14)

O numero de Hatta (Ha) e o fator de aumento assintotico (ou limitante) foram
utilizados para definir o regime da reacdo quimica no sistema, e sdo calculados pelas equagdes
(3.15) e (3.16):

B
J ParkrCy (3.15)

ki,
CfDg,,
2mCiiDy

Ha =

E, = <1 + (3.16)

onde D, ; e Dp ; séo os coeficientes de difuséo para 0 CO2 e MEA, respectivamente, na solugéo
aquosa. Os tipos de regime e sua relagdo com os nimeros adimensionais mencionados S&o
mostrados na Tabela 3.4 (LEVENSPIEL, 1999).

Tabela 3.4 - Definicdo do regime de reacdo

Regime de reagdo | Relagdo

Reacéo de pseudo primeira ordem pela interface

TV ~ A E. > 5Ha
gas-liquido (reacéo esta limitando o processo)
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Reacdo rapida de segunda ordem (a transferéncia
de massa esté limitando parcialmente o processo)
Reacdo instantanea no filme (a transferéncia de Ha

L re E, <—
massa esta limitando o processo) < 5

Eo
5Eoo >Ha>?

Fonte: Adaptado de Levenspiel (1999)
Portanto, o fator de aumento (E) pode ser calculado, seguindo a correlacdo de Porter

(1966), pelas equacdes (3.17) e (3.18).

Dy Dy cP
“ \/ (DB,L) " \/ <DB,L> <2mCé4 (310

E=1+4(a—1) [1 _exp (— Zf__ll)] (3.18)

3.1.2 Solucdo numérica e parametros de validacdo

Para a resolucdo de equacdes diferenciais parciais (EDPs), o método de linhas (MOL)
foi escolhido pela facilidade na implementacdo dos demais algoritmos de controle utilizados,
transformando o sistema EDP em um sistema de equagdes diferenciais ordinarias (EDOs) de
primeira ordem (VANDE WOUWER et al., 2001). O dominio espacial unidimensional foi
discretizado e um espaco de composi¢éo foi definido em cada n6. As derivadas espaciais foram
aproximadas por um esquema de diferencas finitas. O sistema EDOs foi implementado no
software Python e resolvido pela fungdo interna odeint, uma ferramenta do pacote
scipy.integrate. O procedimento numérico esta descrito no fluxograma da Figura 3.3, e as

condicdes de contorno e iniciais sdo definidas na Tabela 3.5.

Figura 3.3 — Fluxograma de resolucéo
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/ P, T, QL.» Q(; /
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Discretizacao das EDP’s
em z para N elementos
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Configurar as condicdes
iniciais e a variagdo em t

I

Resolucio das EDO’s

!

Calculo dos pardmetros
correlacionados

Tabela 3.5 — Condic0es iniciais e de contorno.

cé = ¢
t=0 Ct = Cfy for0<z<lL
cf =cCh
z=0 cé = ¢
Ci =Cfy for0<t<o
z=1L B S
CL_ L,0

Na Tabela 3.5, o subscrito 0 indica os valores no lado da entrada ou na condicdo inicial,
pois foram considerados iguais para ambos 0S casos.

Vérios trabalhos na literatura, utilizando diferentes abordagens, solventes e
conFiguragdes ja foram validados com dados experimentais (WANG et al. 2005; ZHANG et
al. 2006; ZAIDIZA et al. 2015; ZAIDIZA et al. 2016; SOHAIB et al. 2020). Todos esses
estudos ndo tratam de validacdo em regime transiente, devido a falta de dados transientes em
escala piloto ou mesmo em escala laboratorial na literatura. Embora este trabalho também néo
valide o comportamento dindmico, uma validagdo em estado estacionario foi realizada
utilizando os dados em escala laboratorial de Kimball et al. (2014), para um sistema de captura
de CO2 pds-combustdo por solugdo MEA. Além disso, especificacdes de planta piloto de uma

unidade estudada por Chanabon et al. (2014) e Kimball et al. (2014) foram utilizados para
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realizar as simulagdes e analisar o comportamento transitorio. As especificacbes em escala
laboratorial e piloto estdo resumidas na Tabela 3.1.

A correlacdes dos parametros utilizados na simulagéo estdo descritos na Tabela 3.6.

Tabela 3.6 — CorrelacgOes e parametros

Parametros Expressao | Unidade | Referéncia
H,=H ( HA,water )
Constante de AT TNROMEAN iy owater Ma’mun
Henry para o CO; C, 3 11 and
na solucéo de Hy; = exp (Cl ++CInT + C4T) Pamimol™ o ondsen

MEA i: CO2, N2 (2009)
j: H20, MEA 30% (massa)

-1
Vi
Dyc = — ;

Coeficiente de 0.00143T%75 Poling et
difusividade d AP~ Z) 261
ifusivi a, e do PM;CZ[(ZV)AUB + (Zv)i1/3] m-s al. (2001)
CO2no gas ’ 1
My, = 2( ! + ! )
At M, M
i: N2, Oz, HO
PL
Densidade da 3 2 xiM; 109kame  WVeiland et
solugo de MEA T (V) + XieaXima V" + X XemaV ™ M al. (1998)
i: MEA, H20, CO:
Concentracao B _ WMEAPL
C = -3 -
inicial de MEA L0 My mol.m
i i Marceir
Viscosidade da B [0 16CP. + 19,1 ( 298.3)1 Pas ZtC:II %
solugio de MEA ~ Ht = €XP|D-20010 T 5. L EXP( = ' (2008
Coeficiente de 0.8 \a/rfgsif;r?
difusividade do Day = Diater (M) mest !
CO; na solucio ' ' e Swaall
(1988)
Coeficiente de D.. =exp|—13.275 — 2198.3 .
o BL p ' - Snijder et
difusividade do m<s al (1993)
MEA na solucéo — 7.8142 x 10"5C50)
g 5400 Versteeg et
— 8 o 3 |-1 -1
Constante cinética k, =44x10 exp( T ) m>mol™s al. (1996)
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3.2 MODELAGEM E SIMULACAO DO HFMC NAO ISOTERMICO E DEMAIS
EQUIPAMENTOS

O propdsito deste capitulo é modelar e simular uma unidade de captura de COg,
levando em consideracdo os efeitos isotérmicos do sistema e o comportamento de outros
equipamentos necessarios em uma unidade fisica. A Figura 3.4 apresenta um esquema de uma

planta convencional de captura de CO. de p6s-combustéo por absorgéo.

Figura 3.4 — Fluxograma de absorgédo convencional de CO>

p j_ Condensador
Gas limpo ,I
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=

Coluna de
stripping

\Is

Coluna de
absorcéo

JL —’(Referve dor B

Gas de exaustio . : N
de termoelétrica  Aminarcaem CO; Amina pobre em CO;

Fonte: Adaptado de Jayarathna et al. (2013)

Uma planta convencional de captura de CO2 por torres de absor¢do possui alguns
equipamentos que sdo comuns a outros tipos de processos de captura. Ao realizar a substituicdo
das torres de absorcao e stripping por contatores de membrana de fibra oca, tem-se uma unidade
completa de captura de CO- através de contatores de membranas.

O presente capitulo desenvolve 0 modelo matematico de parte de uma planta de
captura por contatores. A Figura 3.5 ilustra o fluxograma considerado com os equipamentos a
serem modelados e simulados neste processo: um HFMC para promover a absor¢do, um
trocador de calor fluido de processo / fluido de processo (P/P) que utiliza a corrente de solvente
rico em CO; para resfriar a corrente que retorna do processo desabsor¢do, e um tanque de

solvente para ajuste de concentracdo e temperatura da corrente de entrada do solvente.



33

Figura 3.5 — Parte de uma planta de captura de CO2 por membranas
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3.2.1 HFMC néo-isotérmico

Semelhantemente ao capitulo anterior, o sistema apresenta as mesmas caracteristicas:
uma corrente gasosa simulando pos combustdo (CO2/N2) escoando no lado do casco em
contracorrente com uma solucdo aquosa de MEA 30% (m/m) gue escoa dentro das fibras, em
um HFMC de escala piloto conforme a Tabela 1 (CHABANON et al., 2014; KIMBALL et al.,
2014).

As consideracOes para o desenvolvimento do modelo estdo sintetizadas na Tabela 3.7.

Tabela 3.7 — Consideracdes do modelo ndo-isotérmico.

12.  Operagdao em regime transiente.

] 13. A queda de pressao € negligenciada para ambas as fases.
Restrigdes do ' o '
14. Condigdes adiabaticas para o ambiente.

sistema
15. A evaporagao do solvente e a condensagdo do géas foram
negligenciadas.
Membranas 16. Poros de membrana hidrofobica parcialmente molhados.

L 17. A Leide Henry ¢ aplicavel na interface gas-liquido.
Termodinamica '
18. Solubilidade de N> negligenciada.

Reacdo quimica  19. Reagdo global reversivel, bimolecular e de segunda ordem.
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A literatura mostra que a influéncia da queda de press@o é minima para sistemas com
configuracdes de fragdo de volume de fibras (¢) de aproximadamente 0,60 (ZAIDIZA et al.,
2014); portanto, os efeitos da queda de pressdo no sistema estudado ndo foram considerados.
Para um sistema de absorcdo por membrana, o modelo ndo isotérmico € geralmente considerado
em regime adiabatico, permitindo a troca térmica entre os fluidos do processo (fases liquida e
gasosa) atravessando a membrana, todavia sem transferir ou receber calor do ambiente externo
(RONGWONG et al., 2013; ZAIDIZA et al., 2015, 2016, 2017). Apesar da variagdo na
temperatura do sistema, a evaporacéo do solvente e condensacao do gas foram desconsiderados.
Como discutido anteriormente sobre a influéncia do molhamento dos poros da membrana, o

processo considerou o molhamento parcial dos poros.

3.2.1.1 Equacgdes de balanco

Tomando como base o modelo apresentado por Bonzoc et al. (2022), os balangos
molares parciais para 0 CO> nas fases gasosa e liquida, e para 0 MEA livre na fase liquida,
escoando em contracorrente, seguem conforme as Eqgs. (3.19) a (3.21), respectivamente, onde

foram considerados o termo de acumulo e a dispersdo no eixo axial em z.

aCCOZ aCCOZ
aGt = —vg an — aEKoy (€% — ¢ %% /m) (3.19)
aCcco acco
=+ a;EKoy (CE° — €O /m) + R, (3.20)
ac/ ac’
=g TR (320

onde o termo C representa a concentracdo molar (mol/m?), v é a velocidade (m/s), a; é a area
interfacial especifica, E é o fator de aumento, K, indica o coeficiente global de transferéncia
de massa, m representa o coeficiente de particdo volumétrico (adimensional), R’ é a taxa de
reagdo quimica (mol.m3s™), os subscritos G e L representam os fluidos gasoso e liquido e o
indice j indica os demais espécies que estdo presentes na reacdo quimica: MEA livre em
solucdo, carbamato (MEACOQ") e MEA protonado (MEAH?). A cinética quimica sera descrita
posteriormente.

As equacdes resultantes dos balangcos de energia do sistema para as fases gasosa e
liquida sdo descritos pelas Egs. (3.22) e (3.23), respectivamente, seguindo uma abordagem

transiente e unidimensional em z.
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aT, 0T, Ua;(T; —T,
_G = —v, G l( G L) (322)
Jt 0z PgCpG
aT, 0T, Ua;(T; —T, AH,R)'
L =, L l( G L) _ ri‘tA (3.23)
at 0z PLCpL PLCpL

em que T representa a temperatura (K), U € o coeficiente global de transferéncia de calor (W.m"
K1), p é a massa especifica (kg/m3), c, é o calor especifico (J.kg'K™) e AH, é o calor de

absorcéo reativa gerado (J/mol).
3.2.1.2 Transferéncia de massa

A transferéncia de massa para este sistema se da de maneira idéntica a descrita no
capitulo anterior, utilizando o conceito do duplo filme e resisténcias em série para calcular os
coeficientes de transferéncia de massa. O numero de Graetz (Gz) foi adotado para o célculo do
namero de Sherwood (Sh), e a difusividade efetiva define os coeficientes de transferéncia de

massa na membrana. As Egs. (3.24) a (3.29) descrevem o0s parametros para o céalculo de cada

coeficiente.
1 _1 1—ep+ ep 4 1 (3.24)
Kov kg km,c mky,;, mk, .

She = (4.36% +1.33(Gz; 1)) (3.25)
Sh, = 1.62Gz, '/* (3.26)
Gzp = D 3.27
Zr = Updle ( . )

kpd
Shp = ; h (3.28)

j,F

Di,F &

b, = =5 (;) (3.29)

Sendo a Lei de Henry também aplicada a este sistema, o coeficiente de particao
volumétrico, utilizado para descrever o equilibrio termodinamico na interface liquido-gas, pode
ser calculado através do inverso da constante de Henry adimensional para o CO2 na solugéo
aquosa de MEA 30%, conforme a Eq. (3.30).

(3.30)
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3.2.1.3 Transferéncia de calor

O conceito de resisténcias em serie, consequentemente, o calculo de um coeficiente
global de transferéncia de calor (U,y) pode ser aplicado a este sistema. Este trabalho descreve
uma abordagem similar ao célculo de K, para o célculo de U,, para um sistema com poros
parcialmente molhados, utilizando a fragdo de molhamento (e,) para ponderar a contribuicdo
das resisténcias a troca de calor das partes molhada e ndo molhada dos poros da membrana,
como demonstra a Eq. (3.31).

1 1 1-¢ ep 1

— =4 24— 3.31
T T (331)

A analogia de Chilton-Colburn correlaciona o coeficiente de transferéncia de massa
com o coeficiente de transferéncia de calor (JOHNSON et al., 2003). Havendo calculado o
coeficiente de transferéncia de massa da fase gasosa (k;), é possivel calcular o coeficiente de
transferéncia de calor do gas (RONGWONG et al., 2013), conforme a Eq. (3.32):

Cp e
he = kg <M> (3.32)

2
Dcoz,a

onde A € a condutividade térmica do gas e D¢, ¢ € 0 coeficiente de difusividade do CO2 na

fase gasosa.
Para a fase liquida, a correlacdo de Hausen é a mais indicada para o célculo do
coeficiente de transferéncia de calor (ZHANG e HUANG, 2011; HONGWONG et al, 2013).

Tal correlacéo é descrita na Eq. (3.33):

RePrdl-)

yl 0.085 0.14
h=E| 3658+ (Re L (:B ) (3.33)
l 1+0.047 (Z54) ML

em que A, é a condutividade térmica do liquido, d; é o diametro interno das membranas, Re €
Pr representam os nimeros de Reynolds e de Prandtl, e ng e 1, representam a viscosidade
cinematica no seio da fase liquida e na superficie interna da membrana, respectivamente.

Para as membranas, os coeficientes de troca de calor para cada fase F nos poros da
membrana podem ser estimados através da Eq. (3.34) (SCHOFIELD et al., 1987; JOHNSON
et al., 2003; RONGWONG et al., 2013):
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EAF + (1 - S)AM
M,F = 5

(3.34)

onde ¢ € a porosidade da membrana, 1,, é a condutividade térmica do material da membrana e

& € a espessura da membrana.

3.2.1.4 Cinética quimica

A equacdo de reacdo quimica resultante controlada cineticamente apresentada por
Zaidiza et al. (2016) foi utilizada neste trabalho, abordagem na qual utiliza o mecanismo
termolecular para descrever a cinética de sistemas com aminas primarias parcialmente
carregadas de CO. (PLAZA et al., 2009). A equacdo estequiométrica, lei de velocidade e
equacdes das constantes cinéticas direta (k,.) e reversa (k_,) estdo descritas nas Eqgs. (3.35) a
(3.38).

O, + MEA::T MEACOO~ + MEAH* (3.35)
R&’('JZ = erco2 C_ZA/ITEA — k_+Cymeacoo-Cupa+ (3.36)
k, = 5,310 X 10° exp [— 14210 (% - 2;{3)] (3.37)
k_, = 475 exp [— 102}?740 (; - 2;{3)] (3.38)

Para incluir os efeitos cinéticos da reacdo na transferéncia de massa, o fator de aumento
foi utilizado como incremento no calculo das resisténcias, o qual foi definido utilizando a
proposta de DeCoursey (1974) para uma reacao quimica reversivel entre CO2 e MEA, de acordo
com a Eq. (3.39), tomando como parametros o moédulo de Hatta (Ha), descrito pela Eq. (3.40),

e o fator de aumento limitante (E,,), conforme a Eq. (3.41).

—Ha? Ha* E.Ha?

E= + + +1 (3.39)

2(Eoo - 1) 4'(Eoo - 1)2 (Eoo - 1)

MEA
Ha = /DCOZ,LerL (340)
ki

CII,VIEADMEA,L DCOZ,L 13

E, = <1 + ZmCCOZD D (3.41)
G CO,,L MEA,L
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3.2.2 Trocador de calor

O trocador de calor utilizado no processo se utiliza na corrente de solvente rico em
CO2 que emerge do HFMC para resfriar a corrente de solvente que retorna do processo de
recuperacdo a uma temperatura significativamente mais elevada em relacéo a primeira, devido
ao processo de recuperagdo demandar temperaturas superiores, seja em um sistema
convencional, através de uma torre de stripping, onde é utilizada uma variacdo energética para
separacdo, ou até mesmo em um moédulo de membranas de fibra oca, onde a recuperacgéo é
efetuada através de um gas de arraste, geralmente vapor dagua (ZAIDIZA et al., 2017).

O modelo do trocador de calor baseia-se no proposto por Jayarathna et al. (2013) para
uma planta convencional de captura, em que dois balancos de energia sdo apresentados, um
para cada fluido de processo na unidade. As Egs. (3.42) e (3.43) descrevem as equacdes de
balango para a corrente de solvente rico (fluido frio) e de solvente recuperado (fluido quente),

respectivamente.

dT¢* Ff UAyx ATy,
— TCl _ TCZ - 41
TR )t g ve (3.41)
arh? F} UAyx ATy,
— Thl _ ThZ _ .
a ~vR¢ ) prey Vi (3.43)

onde T é atemperatura (K), F é a vazdo volumétrica da corrente (m?/s), V é o volume disponivel
para cada corrente, U € o coeficiente global de transferéncia de calor do trocador, A,y € a area
disponivel para troca térmica, AT),; é a média logaritmica das diferencas de temperatura (K),
p. 0s indices c e h representam os fluidos frio e quente e os indices 1 e 2 denotam a entrada e
a saida do trocador de calor, respectivamente. A média logaritmica das diferencas de

temperatura é dada pela Eq. (3.44), para um escoamento em contracorrente no sistema.

AT B (Thl _ TCZ) _ (ThZ _ TCI)
ML — Thl _ TC2 (3_44)
In\Frz =t

3.2.3 Tanque de solvente

Levando em consideracdo as variagbes na concentragdo de MEA na corrente de
solvente ao decorrer do processo, como também a necessidade do ajuste da temperatura na

corrente de entrada do solvente no HFMC de absorc¢éo, torna-se necessario uma unidade para a
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regulagem destas varidveis. O tanque de solvente, ou tanque tampdo (traducgdo direta de buffer
tank), foi considerado como equipamento ideal para este processo, em que uma corrente para
ajuste da concentracdo do solvente (make-up) € inserida e a temperatura pode ser ajustada
através de uma carga térmica introduzida no processo através de uma serpentina no tanque
(RODRIGUEZ et al., 2014; CORMOS et al., 2019).

Jayarathna et al. (2013) apresenta as equacdes do modelo de um buffer tank, as quais
consistem em um balan¢o de massa para determinacdo do nivel, um balangco molar para
descrever o comportamento das concentracbes molares das espécies envolvidas no sistema e
um balango de energia para o célculo da temperatura do tanque, e, consequentemente, da
corrente de saida (considerando um sistema perfeitamente agitado), conforme as Egs. (3.45) e
(3.46), simultaneamente. Todas as variaveis do tangque séo referentes a fase liquida, tendo em

vista que a fase vapor ndo é de interesse deste processo.

dCéT 1 Y " Céngglwt
dt AprHpr (Nj,BT FAerHer Ry pr’ 349
dTpr _ Zj(Nj,BTC;,r]l't) (T5t* = Tpr) 3 Y ((—=AH)1,) 3 Qpr (3.46)
dt Xi(CarVrep ) Yi(Chrcps)  Zi(ChrVarep,))

3.2.4 Solucéo numérica e parametros

Toda a solugdo das equacgdes diferenciais e algébricas apresentadas no modelo da
planta foram solucionadas no ambiente Matlab® 2024a.

O sistema de equac@es diferenciais parciais do HFMC foi solucionado utilizando o
método de linhas, em que o sistema de equacdes diferenciais ordinarias resultante foi resolvido
em integracdo com as demais equacgdes dos equipamentos de toda a planta, utilizando o solver
de equacdes diferenciais ordinarias odel5s, nativo do matlab. O dominio do espaco
unidimensional do HFMC foi discretizado ap0s realizar uma analise de desempenho da malha
e definida uma toleréncia ao erro.

Para a validacdo em estado estacionario do modelo do HFMC, também foram
utilizados os dados em escala laboratorial de Kimball et al. (2014), para um sistema de captura
de CO; p6s-combustdo por solu¢cdo MEA, enquanto a especificacdes de planta piloto da unidade
estudada por Chanabon et al. (2014) e Kimball et al. (2014) foram utilizados para realizar as
simulacdes e analisar 0 comportamento transiente. Tais especificagdes foram apresentadas na

Tabela 3.1 no capitulo anterior.
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A correlacgdes dos pardmetros utilizados na simulacéo estdo descritos na Tabela 3.8.

Tabela 3.8 — CorrelacGes e parametros

Parametros Expresséo | Unidade Referéncia
H,=H HA,water
Constante de A~ YIN;0,MEA Hy,owater Ma’mun
Henry para o0 CO2 C, Pa.mimol™ and
na solucéo de Hij = exp (Cl ot GInT C4T) ' Svendsen
MEA i: CO2, N2 (2009)
j: H20, MEA 30% (massa)
-1
Vi
Dyc = — ;
Coeficiente de b 0.00143T175 Poling et al
. .. Al = 2; 2.-1 .
d|fu5|V|da,de do PMj/iz [(Zv)Al/B 4 (Zv)i1/3] me<s (2001)
CO2 no gas ' L 11
MA,i == (M_A + E)
i: Na, Oy, HO
_ X M; _
Densidade da =5y Z‘xlvi m 57 10%kam? Weiland et
solucdo de MEA (X ‘l) Méf\lﬁ% o Xi=1¥i=3 g al. (1998)
- g 2 ) 2
Concentracao B _ WMEAPL .
. Cio = mol.m™ -
inicial de MEA B0 Myga °
Viscosidade da 3 0.16C" +19.1 ( 298.3)] Pas Marceiras et
solugio de MEA  H~ eXp[ A0CLo 191 exp{ = ' al. (2008)
.. Versteeg
Coeficiente de i 08 and Van
difusividade do Day = Daater | —=C m2st .
x ' ' M, Swaaij
CO2 na solucéo (1988)
.. 2198.3
Coeficiente de Dy, = exp (_13.275 _ Snijder et al
difusividade do m?s? (1993)
MEA na solugio — 7.8142 % 10_5550)
NUmero de pruyd;
Reynolds no Rel = 2Lt ) -
liquido e
Namero de prt — FlpL ) ]
Prandtl no liquido A
o Wilke and
Condutividade Ag = 2.6 X 102 WmK®  Chang
térmica do gés ¢ 1995 ’
Condutividade Danckwerts
i . A, = 0.40 WmiK? '
térmica do liquido L 1979
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Condutividade
térmica da Ay = 0.043
membrana

WmlK?

Izquierdo-
Gil et al,
1999

CP,HZO = 4‘185
Cpuga = 1411.264 + 4.7151T;
1.86 x 1077
T2

Cpr =1 =wt)Cpp,o + WtCpyEa

Cpco, = 983.240 + 0.2605T —
Capacidade
calorifica do
liquido + wt(1 — wt) <0.9198

+ 0.01369T,,

wt
+ 69.6243 m

L

J.kgtK1

C
% —3.539 — 0.261 x 1073T

+0.007 x 107572
+0.157 x 107873
Capacidade —0.099 x 1071114

re- 7 C
calorifica do gas PCO2 _ 3950 4 1356 x 10-3T

+1.502 x 107572
—2.374x 107873
+1.056 x 10~

J.moltK!

Para a < 0,55
AH, = (—2.798(a®) + 1.6545(a*)
—0.1686(a®)
— 0.04535(a?)
+ 0.00839«x
. + 0.085017) x 10°
Calor de absorc¢éo Para & > 0.55
AH, = (—0.1256(a%) + 0.6377(a%)
—1.2818(a?)
+ 1.2757(a?)
— 0.6319a + 0.129077)

x 107

Raio interno: r1 = 0.05
Raio externo: r2 = 0.1
Comprimento: Lyy = 0.3
Volume fase fria: V5y = n(rf — r2)Lyy
Volume fase quente: V%, = n(r#)Lyy

Dimensdes do
trocador de calor

Coeficiente
global vezes area UAyy = 450,3782
do trocador

Wm2K1.m?
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Volume do
tanque de Vpe = 0.008 m3
solvente

3.3 CONTROLE DO PROCESSO
A Figura 3.6 apresenta a proposta de controle para a planta de captura de Carbono,
empregando contactores de membrana de fibra oca (HFMC), cuja unidade foi anteriormente

apresentada na Figura 3.5.

Figura 3.6 - Planta de captura de carbono empregando HFMC.
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Fonte: o autor.

De acordo com o Fluxograma da Figura 3.6, T-101 € o HFMC, TQ-101 é o tanque de
solvente (buffer tank) e E-101 é trocador de calor de integracdo energetica. Além disso, é
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possivel identificar na mesma Figura que os controladores ratio, CC, TC-01 e TC-02 controlam,
respectivamente, as seguintes variaveis: taxa de captura de carbono (%86), temperatura do buffer
tank (T,.), da temperatura de saida do solvente rico (rich solvent) (T¢?).

O modelo de referéncia de planta para o controle PID e para o controle preditivo foi
obtido através da linearizacdo do processo em torno e um ponto de referéncia (utilizando séria

de Taylor), obtendo um modelo de espaco de estado linear.

3.3.1 Controle basico da unidade

A familia de controladores PID é construida a partir de varias combinac@es dos termos
proporcional, integral e derivativo, conforme necessario para cumprir 0s requisitos de
desempenho especificos, sendo sua forma bésica, conforme a Eq (3.47), que é um algoritmo
PID ideal, também chamado de algoritmo ISA, ndo-interativo, forma padrdo ou forma
independente. Enquanto a Eq. (3.48) ¢é a funcdo de transferéncia do controlador PID na sua
forma ideal (ASTROM, K. J & HAGGLUND, 2006; ROHANI, 2017)

c(t) =co+ K.e(t) + %f e(t)dt + K.tp % (3.47)
C(s) 1
m = Kc [1 + ’l'I_S + TDS] (348)

onde c(t) é o sinal de controle, ¢, € o bias, K¢, 7, € T, e sdo 0 ganho proporcional, a constante
de tempo integral e a constante de tempo derivativa, respectivamente, e e(t) = ysp(t) —
Ymea(t) € 0 off-set, erro de estado estacionario.

Uma desvantagem das Eqs. (3.47) e (3.48) é que uma mudanga rapida no setpoint e,
portanto, no e(t), torna o termo derivativo muito grande e, assim, gera um salto no atuador. Uma
das formas de eliminar o salto derivativo, que se tornou padrao para a maioria dos controladores
comerciais, é fazer com que o modo derivativo se baseie no erro filtrado, ef(t), conforme a Eq.
(3.49) (SEBORG et al, 2016; SMITH e CORRIPIO, 2016). O erro filtrado é dado pela Eq.
(3.50) e a nova equacdo do PID com reducéo do salto derivativo-proporcional € dada pela Eq.
(3.51)

des(t)
dt

K t
c(t) =co+ Kee(t) + T—Cf e(t)dt + K.tp (3.49)
I Jo
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def(t) S
L{ dt } Catps +1 (3.50)
@=K 1+L+TD N (3.51)
E(s) ¢ TS 1+ Nl
S

A Tabela 3.9 apresenta as estratégias de controle, varidveis manipuladas (MV),
variaveis controladas (PV).

Tabela 3.9 - Estratégias de controle da Figura 5.1

Controlador | Estratégiade controle | PV | MV
cC Ratio (T-101) 6 (%)  Lean Solvent (F{")
TC-01 Feedback (TQ-101) Tp: (K)  Cargatérmica (Qgr)
TC-02 Feedback (E-101) Th2 (K)  Lean Solvent (F}*)

3.3.2 Proposta de controlador preditivo

Os controladores MPC lineares, como o0 DMC, possuem uma estrutura relativamente
simples e foram previamente estudados para plantas de captura pés-combustdo (PCC) via
absorcéo, por exemplo, os trabalhos de Zang et al. (2016) e Zang et al. (2018). Nesta estrutura,
os controladores MPC de horizonte finito sdo normalmente considerados. Embora o Controle
Preditivo de Horizonte Infinito (IHMPC) tenha sido extensivamente estudado na literatura,
existem poucas aplica¢fes industriais deste tipo de algoritmo de controle (MARTIN et al.,
2019; FORBES et al., 2015; LEE, 2011). No trabalho de MARTIN et al. (2019), um IHPMC
foi aplicado a uma Unidade de Destilacdo de Petroleo (CDU) existente de uma refinaria de
petroleo. Pataro et al. (2022) propde um controle preditivo de modelo de horizonte infinito
nominalmente estavel em malha fechada com acdo feedforward implicita (IHMPCFF) para
sistemas estaveis e com atraso no tempo.

A vantagem potencial do IHMPC sobre o MPC convencional é a estabilidade nominal
do sistema em malha fechada, o que significa dizer que se o0 processo que esta sendo controlado
for perfeitamente representado pelo modelo linear considerado no controlador, entdo a malha
fechada sera estavel ndo importa os parametros de sintonia adotados pelo controlador
(ODLOAK, 2004). Isto ndo significa que o IHMPC ndo exigira uma sintonia adequada, mas o
procedimento de sintonia pode ser mais facil do que com o controlador de horizonte finito, ou
o controlador pode tolerar uma sintonia mais agressiva. Mas, embora 0 modelo perfeito

raramente seja encontrado na pratica, a estabilidade nominal é uma propriedade desejavel de
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qualquer controlador a ser implementado na industria (QIN E BADGWELL, 2003). Mesmo
com alto desempenho e boas condic¢des de estabilidade, o IHMPC podem declinar diante de
condicdes de sistemas altamente ndo lineares. Para esses sistemas, o Controlador Preditivo de
Modelo N&o Linear (Nonlinear Model Predictive Control- NLMPC) e/ou o Controlador
Adaptativo Preditivo baseado em Modelo (AMPC) podem apresentar desempenho superiores,
tendo em vista o alto poder computacional em aplicagdes de tempo real (MACIEJOWSKI,
2002; PORFIRIO, 2011; LE SHA et al., 2023).

Assim, esse trabalho tem por objetivo aplicar algoritmos e analisar o desempenho de
um controlador preditivo multivariavel do tipo AQDMC, em substituicdo aos controladores do
tipo PID (ratio, TC-01 e TC-02), propostos, inicialmente, para o processo da Figura 3.6. A
proposta do controlador preditivo engloba um sistema 3 x 3, que enfoca as trés principais

variaveis do sistema, % CC, T/™ e T2, conforme a Figura 3.7.

Figura 3.7 - Proposta de controle preditivo para a planta de captura de carbono via HFMC.
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Fonte: o autor.

3.3.2.1 Controle de matriz de dindmica em programacao quadratica (QDMC)
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Normalmente, o0 MPC ¢ aplicado para sistemas lineares discretos no tempo, o qual
apresenta a forma incremental e mais conveniente descrita pela Eq. (3.52) (MACIEJOWSKI,
2002); haja vista que o controlador passar a ser um controlador integral, eliminando o erro de
estado estacionario (offset).

x(k+ 1) = Ax(k) + BAu(k)

Y (k) = Cx (k) (3:52)

O controlador expresso com lei de controle em fungdo de posicdo é um MPC
proporcional, podendo apresentar desvio permanente (offset) entre o setpoint e a variavel de
processo (CAMACHO, 1998). Assim, a forma da Eq. (5.52) € mais adequada para um caso
real, no caso de o estado estacionario ndo ser exatamente conhecido, tendo em vista que existem
disturbios ndo medidos ou ganhos ndo medidos. Sabendo que x(k) € R™, u(k) € R* e y(k) €
R™ denotam, respectivamente, os estados, entradas e as saidas do sistema. A, B e C sdo matrizes
com dimensdes adequadas, denominadas, respectivamente, de matriz de estado, matriz de
entrada e matriz de saida.

A funcéo objetivo ou fungéo custo de um controlador MPC tradicional tem a seguinte
forma (MACIEJOWSKI, 2002):

np m-—1
e = el(k+)Qe(k +j) + AuT (k + j)RAu(k + §) (3.53)
2 2

sendo,

e(k+j)=ylk+j)—y?
Autk+j)=ulk+j)—ulk+j—-1)

onde e(k +j) = y(k +j) — y*P, que é erro entre o valor desejado y*P e a previsdo da saida,
y(k + j), levando em consideracdo os efeitos das futuras acdes de controle; y-P é a referéncia
de saida (o setpoint), np e m sdo, respectivamente, o horizonte de predi¢do e o horizonte de
controle. Ja& Q € R™X™W ¢ R € R™X™ g30 matrizes positivas definidas que representam,
respectivamente, as ponderacGes nos estados e controle.

Ao assumir 0 modelo definido pelas Egs. (3.52) e (3.53) a fungéo custo, apresentada
na (3.53), pode ser colocada na seguinte forma (PORFIRIO, 2011):

Jie = {[Ax(k) — y°P] + BAu} Qup{[Ax (k) — ¥°P] + BAu}

3.54
+ AuTR,,Au (3:54)



onde,

C
CA
A — CAZ ,A € Ry xnx
cAm
0 0 0
B = CB 0 0
- CAB CB 0

CA™~1B CA”p 2B " CA"™™B

l ‘ P ¢ RPN

Mu = [Au()" ... Au(k +m — D))
Qnp = diag (Q ... ... Q) , Qyp € ROPY*NY

np
R,, = diag (R ... ... R) ,R,, € Rmmuxnu

Desenvolvendo a funcéo objetivo da eg. (3.54), tem-se:

Jie = {[Ax (k) —

yP] + BAu} Qup{[Ax (k) — y°P] + BAu} + Au” R, Au

Jk = QupllAx(k) — yPI"[Ax(k) — y°P] + [Ax(k) — y°P]" BAu

+

Assim,

(BAu)T[Ax(k) — y°P] + (BAu)T BAu] + AuTR,,Au

(BAW)T[Ax(k) — y*P] = [Ax(k) — yP]TBAu

Jk = Qupll[Ax(k) — y*PI"[Ax(k) — y°P] + 2[Ax (k) — y*P]"BAu

Sendo:

+ (BAu)TBAu] + AuTR,,Au

H = [(E)TQHpE + Rm]
¢r = [Ax(k) — y*P1"QupB

= [Ax(k) — yP]"[Ax(k) — y°P]
C

A — CAZ ,A € R™WP-nyxnx
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(3.55)

(5.10)
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0 0 0
5| ¢B 0 0
=| caB CB 0

CA™~1B CA”p 2B " CA"™B

I ‘ sP g RPNy

Au = [Au(K)T ... Au(k + m — DT]T

Qup = diag (Q ......Q) , Qy, € RWPMY*MY
R ——
np
R, =diag (R ... .. R) ,R,, € Rmnuxnu
~———

Logo, a funcéo custo escrita da seguinte forma quadrética:

Ji = DugHAuy, + 2¢f Auy + ¢ (3.56)

Sujeita as seguintes restri¢ces de entradas:

u(k +j) =u(k) + NAu (3.57)
Uk +j) < Upmgx
U(k) + NAu < Upgy (3.58)

NAU — (Umax — (k) <0
l_l(k +]) = Umin
(k) + NAu = upyy (3.59)
(—N)Au — (—Upay + U (K)) < 0O

As restrigdes, Eqgs. de (3.57) a (3.59), assumem a seguinte forma matricial:

AX=b<0 (3.60)

Sujeita as seguintes restri¢oes de saidas:

y = CAx + CBAu (3.61)
Viax = }im?;lx +yCBAu (362)
(CB)AU — (Vmax — CAX) <0 (3.63)
Agora,
y(k) = CAx + CBAu (3.64)

Ymin =Y (3.65)
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(=CB)Au — (—ymin + CAx) <0 (3.66)
Dessa forma,

i Au

_J —Au

N A Umax — ﬁ(k) <0 367
—N u (_umin + ﬁ(k)) - ( ' )
CB (ymax - CAX)
—CB —(_ymin + CAX)_

Dessa forma, o QDMC tradicional é baseado na solucdo do seguinte problema de

otimizacdo:

. — AT T

IE},?]" = Ay HAuy + 2¢¢ Auy + ¢ (3.68)

Sujeita a:
Au

[ —II ] —Au
N A Umax — ﬁ(k) <0 369
—N u (_umin + ﬁ(k)) - ( . )
CB (ymax - CAx)

—CB —(_ymin + CAX)—

3.3.2.2 Controlador Adaptativo de Matriz Dinamica Quadratica (AQDMC)

A partir do QDMC convencional, foi formulado o um controlador adaptativo baseado
em linearizagbes sucessivas, o Controlador Adaptativo Baseado em Matriz Dindmica
formulado em programacéo Quadratica (AQDMC). O uso do controle preditivo adaptativo com
linearizagdo sucessiva é poderosa ferramenta e, em alguns casos, demonstrou ser mais preciso
e computacionalmente mais eficiente do que o MPC néo linear. Por isso, aqui serd empregado
0 metodo de aproximacéo sucessiva (PRAMUDITHA et al., 2019), tal que a Eq. (3.68), sujeita
as restricdes da Eq. (3.69), é formulada de tal maneira que as matrizes A, B, C e D, da eq. (3.70),

sdo atualizadas a cada instante de tempo discreto k.

x(k +7j) = A(k)x(k) + B(k)u(k) + E(k)d(k)

Yl + ) = COx(K) (3.70)
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Figura 3.8 - Algoritmo do MPC adaptativo empregando o método de linearizagdo sucessivas.
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A sintonia dos algoritmos de MPC convencionais e adaptativos foi realizada off-line,

considerando as seguintes recomendacdes (SEBORG et al., 2016; ULUSOY, 2018):

Admitir N normalmente maior ou igual ao tempo de estabilizagdo em malha aberta, que
¢ igual ao tempo para a resposta ao degrau em malha aberta estar 99% completa;

Com T e N, calcular At pela Eq. (3.71);

Te
== 3.71
At = (3.71)
Quanto ao horizonte de predicao (R), Eq. (3.72);
Te
P>— 3.72
= (3.72)

Uma estimativa de L, horizonte de controle, recomenda-se estar entre 1/10 e 1/5 do

horizonte de predi¢ao Eq. (3.73):

P

>m<
=™=>70

(3.73)

vl

As restri¢cOes assumidas seguem abaixo:



[AMV 105 AMV 205 AMV344x] = [1,107¢ 1,107° 10]7
0< Q< 2,6667x10~*
0 < F' < 1.6667 x 10™*
0 < Qpr < 10*
0 <6 <100
0 < T <500
0 < Tpr < 500

51

(3.74)
(3.75)
(3.76)
(3.77)
(3.78)
(3.79)
(3.80)
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

4.1 MODELO DO HFMC ISOTERMICO

4.1.1 Validacdo do modelo

Os dados fornecidos por Kimball et al. (2014) foram utilizados para comparar com o
comportamento do modelo em escala laboratorial (usando especificacdes de laboratério da
Tabela 3.1). A comparagdo foi avaliada tomando fragdo de CO. de saida (%) no gas para
diferentes vazdes de gés (Q.) para duas vazdes de liquido (Q,) diferentes. A Figura 4.1 compara
os resultados teoricos e experimentais em escala de laboratorio para vazdes de gas de 0,2 a 6,0

L/min e vazbes de liquido de 10 (azul) e 50 mL/min (vermelho).

Figura 6.1 — Resultados da validagéo.

— Model (QL = 10 mL/min)
® Data (QL = 10 mL/min)
10 1 — Model (QL = 50 mLjmin)
® Data (QL = 50 mL/min)
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Fonte: o autor

Os perfis da Figura 4.1 demonstram uma concordancia aceitavel entre os resultados da
simulacéo e os dados experimentais utilizados, apresentando coeficiente de correlagido R? >
0,95 para ambos os casos. O comportamento de simulacdo do CO, a medida que o Q. varia
segue o padrdo experimental, conforme esperado, para ambos os valores de Q,. O modelo
mostrou a capacidade de prever o comportamento da absor¢do de CO2 pds-combustdo em
solugéo de MEA utilizando um HFMC, portanto esté validado para ser utilizado nas analises

pretendidas neste trabalho.
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4.1.2 Condigdes de simulagéo

A seguir, é estudada a dinamica da planta de captura de carbono. O modelo foi
submetido a perturbacBes nas condicdes de operacdo provenientes da usina a montante. As
condic@es iniciais sdo apresentadas na Tabela 4.1, e o estado estacionério alcangado nestas

condigdes foi posteriormente utilizado como caso base para analisar a dindmica da planta.

Tabela 4.1 — Parametros de simulacao

Parametros Valor ou expressdo Unidades
Pressdo de operagéo P =1.05x 10° Pa
Temperatura de operacéo T = 300.15 K
Vazdo volumétrica de gés n=2,78x%x1073 m3s?
Vazéo volumétrica de liquido Q, =556 x107° m3st
Fracdo molar de entrada de CO2 no gés yi* =0.15 -
Frac&o molar de entrada de N2 no géas vt =1—-y"
Concentragéo de entrada de CO2 no gas Clo =y BT mol.m?
Concentracédo de entrada de CO2 no liquido Cfy=0 mol.m?
Fracdo massica de MEA Wygea = 0.3 -
Concentracédo de entrada de MEA livre no CB — WmEAPL .
liquido L0 = "Myea mol.m
Lean loading de CO; a, = 0,218 molcoz.Molvea™
NUmero de pontos discretizados no espago N =100 -
Tortuosidade da membrana t=1.0 -
Fracdo de molhamento dos poros ep, = 0.05 -

4.1.3 Comportamento do sistema

O comportamento dindmico do contator de membrana para as condi¢Ges iniciais
fornecidas (Tabela 4.1) € mostrado na Figura 4.2, como solucdo das equacdes das concentragdes
de CO:2 (a) no casco (fase gasosa), (b) no limen das fibras (fase liquida) e (c) na concentragédo
de MEA livre no liquido, onde apenas cinco pontos do espaco discretizado foram selecionados
para visualizacdo. Pode-se observar que o sistema alcanca o estado estacionario em torno dos
30 segundos. As Figuras 4.2 (a) e (b) mostram o comportamento do soluto nas fases gasosa e
liquida, respectivamente, onde apresentam uma tendéncia semelhante e espelhada: ambos
sofrem inicialmente uma mudanca abrupta, 0 que representa um pico no fluxo molar de Coz,

seguido por um aumento suave, até atingir o estado estacionario. Assim que a quantidade de
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CO- na fase gasosa migra instantaneamente para a fase liquida, a reagdo quimica comeca a
consumir tanto CO: livre quanto MEA livre na corrente de liquido, e esta diminui¢do na
concentracdo de MEA livre, mostrada na Figura 4.2, ocasiona em um decréscimo também no
fluxo molar total de COx. Esta redugdo explica o crescimento suave nos perfis de concentragdo

de CO: e deixa claro que a reagdo quimica também controla o processo.

Figura 4.2 — Comportamento das concentracfes
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Fonte: o autor

Uma aproximacéo dos perfis de CO2 nos primeiros instantes pode ser vista na Figura
4.3. Os perfis de concentracdo na fase gasosa, mostrados na Figura 4.1(a), seguem um padréo
esperado, diminuindo uniformemente em cada ponto do espaco, enquanto a concentracdo no
liquido, mostrada na Figura 4.1(b), sofre um crescimento imediato, pois foi considerada
inicialmente zero e o rapido processo de transferéncia de massa faz com que uma pequena
quantidade de soluto surja na fase liquida. Uma parte desse CO2 no liquido comega a ser

consumida instantaneamente pela reagéo quimica.

Figura 4.3 — Perfis iniciais de concentragdo de CO>
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Através dos resultados também foi possivel obter os perfis da razdo de captura de CO>

e do loading de CO. na saida do HFMC, conforme mostrado na Figura 4.4(a) e (b),

respectivamente. E possivel observar que a razdo de captura possui um padrdo muito

semelhante a concentracdo na fase gasosa (de forma invertida), crescendo rapidamente e

sofrendo uma diminuicdo suave apds um pico, até estabilizar. I1sso ocorre porque o gradiente de

concentracdo € maior nos instantes iniciais, fazendo com que o fluxo de CO> atinja um ponto

de maximo e diminua devido ao desempenho da reagdo quimica. Por outro lado, o rich loading

de CO2 demonstra um padrdo suave, tal como 0 comportamento da concentracdo de MEA livre,

mas também seguindo uma tendéncia espelhada.

Figura 4.4 — Perfis de razdo de captura e rich loading
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4.1.4 Resultados do estado estacionario
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Os perfis de estado estacionario sdo necessarios para entender para onde vai 0 processo
e 0 que estd acontecendo ao longo das fibras. Portanto, os perfis ao longo das fibras sdo
mostrados na Figura 4.5, para a concentragcdo de CO> na fase gasosa (a) e liquida (b), e a
concentracdo de MEA livre no liquido (c). Espera-se que o perfil de concentracdo no gas
diminua a partir da entrada (z=0), a medida que o0 CO2 migra do gas para o liquido. Assim que
a corrente de solvente entra no sistema isenta de CO», a concentracdo de soluto aumenta
rapidamente e permanece crescendo ao longo de z (partindo de z=0,88), embora a concentracao

de MEA livre comece a diminuir a partir de z=0,88, devido ao consumo pela reacao quimica,

Figura 4.5 — Perfil do sistema em estado estacionario
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O regime de reacgéo rapida pode ser confirmado pelo perfil da razéo entre o nimero de
Hatta (Ha) e o fator de aumento assintotico (E,) ao longo do comprimento da membrana
(regime de estado estacionario), conforme mostrado na Figura 4.6. Tendo em vista que o valores
se situam entre 0,2 e 5, podemos concluir, conforme Tabela 3.4, que a reacéo é caracterizada
como répida e de segunda ordem, onde tanto a transferéncia de massa quanto a reacdo quimica

possuem contribuicdo significativa.



Figura 4.6 — Perfil do regime da reagéo
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4.1.5 Respostas dindmicas frente a perturbacdes

Caso 1 - Distarbios na vazéo do liquido

resultados do teste dindmico para essas mudancas sdo mostrados na Figura 4.7 (b) e (c).

57

Para verificar a eficacia do modelo dindmico, foram projetadas algumas perturbacdes,
utilizando funcBes degrau e pulso, considerando os valores de estado estacionario alcangados
na secao anterior como caso base. As variaveis de entrada escolhidas estdo distribuidas em
quatro casos distintos: distarbios na vazao do liquido (caso 1); disturbios na vazdo do gas (caso

2); distarbios na composicdo do CO> de entrada (caso 3); e distarbios no lean loading de CO>

No caso 1, foi realizada uma perturbacdo de uma vazao de liquido de + 30% do valor

da Tabela 4.1, conforme a Figura 4.7(a), e as respostas dindmicas foram analisadas. Os
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Figura 4.7 — Respostas as perturbaces em degrau na vazéo do liquido

(2) 8
m— 30% up
- 30% down
7 -
Cary
£
=
o 1
g ° '
1
I
44 e o e o e e e e e e ———
3 T T T T T T T T T
0 25 50 75 100 125 150 175 200
Time (s)
(b) 91.0
— +30% QL
—_— 300
0.5 4 30% QL r
900 1
J 1
89.5 i
1
89.0 \\
a ~
\'\l- _________________
88.5 T T T T T T T T T
o] 25 50 75 100 125 150 175 200
Time (s)
(c) 0.260
— +30% QL
== -30% QL
0.255 L e
Vs
— 7
3 0250 ¥4
3 0. |
E /
.%f !
£ 0.245 ¢
E]
0.240 + \
0.235 T T T T T T T T T
0 25 50 75 100 125 150 175 200
Time (s)

Fonte: o autor

Para verificar como Q,, apresentaria uma mudanca dindmica na amplitude de um sinal
de um valor base para um valor superior ou inferior, seguido de um rapido retorno ao valor de
base, foi implementado um sinal de pulso. O pulso foi conFigurado com periodo de 75 segundos

e amplitude de 20% do valor inicial. O pulso e as respostas sdo mostrados na Figura 4.8.
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Figura 4.8 — Respostas a perturbacéo pulso na vazéo de liquido
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De acordo com a Figura 4.8, o0 modelo se mostra estavel a medida que as variaveis
atingem outro estado estacionario e voltam ao estado anterior apds o pulso. O comportamento

das curvas segue o padrao esperado visto nas mudancas de degrau para ambas as variaveis.
Caso 2 - Disturbances in the gas flow rate
Similarmente ao caso anterior, é projetada uma resposta ao degrau (+ 30%) para a

vazao dos gases de combustdo e analisado o comportamento dindmico do sistema. As respostas

de desempenho transiente para o caso 2 séo mostradas na Figura 4.9.
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Figura 4.9 — Respostas as perturbacdes em degrau na vazao do gas
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Conforme mostrado na Figura 4.9, a taxa de captura de CO, tem uma resposta mais
rdpida em comparacdo com o loading de CO- e, apds uma curva acentuada, atinge o estado
estacionario. No entanto, o loading comega a mudar significativamente logo ap6s a mudanga
brusca na taxa de captura e segue suavemente até o ponto estacionario. Como o disturbio é
aplicado a corrente gasosa e a razéo de captura de CO: é calculada com base na concentragdo
na fase gasosa, espera-se que esta variavel sofra primeiramente a variacao, mas so se estabilize
guando a fase liquida atingir o estado permanente. A Figura 4.9(b) mostra que, a0 aumentar a
vazdo de gas, a taxa de captura sofre uma variacdo negativa, o que pode ser explicado porque a
quantidade de gas, e consequentemente a quantidade de CO., aumenta no sistema, 0 que possui
a mesma quantidade de solvente para tratar a nova corrente de gas, reduzindo a capacidade do
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sistema de capturar o soluto. O inverso ocorre quando a taxa diminui e a ragdo de captura
aumenta. Para o loading, 0 mesmo aumenta assim que mais CO> entra no sistema e diminui
quando o gas é reduzido. Esse comportamento ocorre porgque, embora a capacidade do sistema
de capturar a mesma proporcdo de CO- de antes seja afetada, 0 incremento na taxa de gas
permite que uma maior quantidade de soluto migre para o liquido, apresentando uma tendéncia
inversa para o decréscimo. Pode-se observar também que, diferentemente do caso 1, a varia¢do
na vazdo do gas afeta as variaveis em proporc¢des distintas: ao aumentar, a razao de captura é
mais afetada que o carregamento, e o inverso acontece quando a entrada é diminuida.

Além disso, foi definido um sinal de pulso para este caso, considerando uma amplitude
de 40% e um periodo de tempo de 75 segundos, iniciando no instante de 50 segundos. O perfil

do pulso e as respostas nas variaveis do processo sdo mostrados na Figura 4.10(a), (b) e (c).

Figura 4.10 — Respostas a perturbagdo pulso na vazéo de liquido
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Os padrdes de resultados seguem o comportamento das mudancas de degrau, onde a
taxa de captura tem uma mudanca mais acentuada (Figura 4.10(b)), se comparada ao loading
(Figura 4.10(b)), que tem uma mudanca suave contra os disturbios, apesar de o primeiro
demorar mais para se estabilizar. O modelo mostrou-se estavel frente a variacdo da vazao do

gés.
Caso 3 - Distarbios na composi¢ao de CO»

O terceiro caso simula uma perturbacdo na composicdo molar do CO2 no gas de
combustdo (yi*). Um degrau de +20% do valor inicial foi comparado a um degrau de -20%,
como mostrado na Figura 4.11(a). As respostas dinamicas para @ e «,;.;, podem ser observadas

na Figura 4.11 (b) e (c), respectivamente.

Figura 4.11 — Respostas as perturba¢des em degrau na composicao de CO-
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A resposta o loading de CO2 possui uma resposta bem definida para ambas as
mudancas, alcangando a estabilidade ap6s uma mudanga suave, aumentando com a maior
quantidade de soluto no sistema e diminuindo com a menor (Figure 4.11 (c)). Por outro lado,
perturbar y{* faz com que a taxa de captura de CO2 sofra uma alteracdo imediata, conforme a
Eqg. (3.11), e entdo continue variando com a composicdo de saida do soluto (y$“*). Este
comportamento € confirmado na Figura 4.11(b) para ambos os distdrbios (£ 20%), onde @
também apresenta uma caracteristica de resposta inversa, respondendo inicialmente na direcdo
oposta a resposta final. A Figura 4.12 mostra 0 que acontece no instante em que ocorre a

perturbacao.

Figura 4.12 - Resposta ampliada da taxa de captura de CO, em relacdo as mudancas na

fracdo molar de CO-
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O overshoot gerado pode ser visualizado mais nitidamente na Figura 4.12, e uma
explicacdo para esse comportamento é o fato de que mudancas na composicao do gas afetam o
gradiente de concentragédo, provocando uma rapida mudanca no fluxo molar de soluto na mesma
direcdo da mudanca de degrau; entretanto, a quantidade de solvente para arrasar o CO2 néo
muda, levando o sistema a um estado estacionario novo e oposto ao primeiro. Depois de atingir
a direcdo real, a taxa de captura continua variando suavemente até que a fase liquida se
estabilize.

Tambeém foi projetado um disturbio de pulso para a composicao de entrada de CO2 no
gas, tendo amplitude de 40% do valor anterior e periodo de 75 segundos, conforme mostrado
na Figura 4.13(a).
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Figura 4.13 — Respostas a perturbacdo pulso na composicéo de CO>
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O comportamento da razdo de captura de CO: frente a perturbagdo do pulso segue uma
tendéncia semelhante a partir das perturbagdes em degrau, incluindo a resposta inversa, que
apresenta um overshoot maior quando a variavel de entrada diminui para o valor anterior,
comparado ao inicio do sinal de pulso. Pode-se observar na Figura 4.13(b) que ap6s o periodo
do pulso, ele se estabiliza no mesmo valor do inicio. A Figura 4.13(c) mostra que o também

retorna ao estado inicial ap6s o pulso, seguindo o padréo esperado.

Caso 4 — Distarbios no lean loading de CO;

O dltimo caso faz uma variacdo no loading de CO2 no lado de entrada do HFMC.

Assim como nos casos anteriores, foi definido um conjunto de perturbac6es em degrau com
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variacdo de + 30% em relacdo ao caso base. A Figura 4.14 demonstra a perturbacéo e mostra
as respostas dinamicas da taxa de captura de CO2 e do rich loading.

Figura 4.14 — Respostas as perturbacdes em degrau no lean loading de CO>
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Fonte: o autor

Uma resposta inversa na razdo de captura também pode ser vista variando o lean
loading de CO> na Fig. 4.14(b). Uma alteracdo no loading de entrada de CO2 no liquido
significa uma alteracio na concentragio de MEA livre na solucio. A medida que a concentragio
de MEA livre é reduzida, ao aumentar o lean loading de CO>, o sistema é menos influenciado
pela reacdo quimica a principio, o que faz com que a concentracdo de soluto na saida do gas
também seja reduzida pela absorcao fisica, permitindo que ® aumente por um momento. Porém,

a capacidade do sistema de absorver o soluto é reduzida pela queda na quantidade de MEA,
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entdo a razéo de captura diminui para um valor menor comparado ao caso base (0 oposto ocorre
pela reducdo da varidvel de entrada).

A Figura 4.14(c) mostra um atraso na resposta do rich loading, que segue na mesma
direcdo do sinal de variacdo. A variacao inicial em a,.;.;, € minima, porque a concentracdo de
CO- ao longo da fase gasosa ainda estd processando a perturbagdo. Porém, assim que a fase
gasosa segue na direcdo correta, o carregamento comeca rapidamente a mudar para 0S novos
valores. Como a quantidade de CO- no solvente é alterada ao variar 0 @45, @ quantidade de
soluto na saida também é modificada, ficando maior ao aumentar a variavel de entrada e sendo
reduzida ao diminuir a mesma entrada. Ainda, pode-se inferir dos resultados que a diminuicéo
do lean loading afeta o processo em maior propor¢édo, se comparada a variacdo do aumento.

Além disso, foi estabelecida uma variagédo de pulso para analisar se o sistema pode ser
alterado e ainda assim voltar ao estado inicial. A perturbacdo projetada tem um periodo de 75
segundos e uma magnitude de 40% do valor inicial. Os resultados podem ser vistos na Figura
4.15.

Figura 4.13 — Respostas a perturbacao pulso na composi¢édo de CO>
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Para a variagdo do pulso, 0 modelo mostra-se estavel, assumindo os valores do caso
base apds o término da perturbagdo, apesar dos overshoots apresentados pela razdo de captura

de e do atraso na resposta do rich loading de CO..

4.2 MODELO DA PLANTA DE CAPTURA COM HFMC NAO-ISOTERMICO

4.2.1 Anélise de malha e valida¢do do modelo do HFMC n&o-isotérmico

Uma analise preliminar da malha foi realizada para verificar a quantidade de pontos
ideal no espago discretizado para o sistema de EDP’s. A Figura 4.14 mostra a curva do erro
relativo variando com a quantidade de pontos tomados na discretizacao, e que este erro diminui
a medida em que a malha aumenta, convergindo para o zero. Para fins de simplificacdo do
sistema e diminuigdo do esforco computacional, a malha com 6 pontos no espaco foi adotada,
em que se observa um erro menor que 0.005 em relacdo a malha de 5 pontos.

Figura 4.14 — Erro relativo da avaliacdo de pontos na malha.
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Error
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Fonte: o autor

A avaliacdo dos resultados do modelo em confronto com dados experimentais foi
tomada da mesma forma que para o modelo isotérmico, no ponto 4.1.1. Foram comparados
dados de razdo de captura (%), utilizando os resultados fornecidos por Kimball et al. (2014) em
escala experimental (Tabela 3.1). A Figura 4.14 compara os resultados tedricos e experimentais
em escala de laboratorio para vazdes de gas de 0,2 a 6,0 L/min e vaz@es de liquido de 10 e 50

mL/min.
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Figura 4.15 — Resultados da validacdo do HFMC-ndo isotérmico.
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Fonte: o autor

Para as duas conFiguracdes, 0 modelo se demonstrou o comportamento esperado, em
que o perfil seguiu os dados experimentais, sendo capaz de predizer o comportamento do fluxo
de CO; pra o processo de captura. O modelo, portanto, torna-se apto para ser utilizado nas

analises do sistema feitas neste trabalho.
4.2.2 Avaliacdo da dinamica da planta

A dindmica da planta de captura integrada foi analisada através de perturbagdes em
variaveis relacionadas com a corrente de gas de pés-combustdo. Os parametros de simulacédo

com as variaveis de operacao estdo descritos na Tabela 4.2.

Tabela 4.2 — Parametros de simulacao

Parametros | Valor ou expressao Unidades
Pressdo de operacédo P =1.05x 10° Pa
Temperatura de operacéao T = 300.15 K
Vazdo volumeétrica de gés Q; = 2,3611 x 1073 m3st
Vaz&o volumétrica de liquido no HFMC Q. =8,333x107° m3st
Fragdo molar de entrada de CO2 no gas y? =0.15 -
Fracdo molar de entrada de N2 no gas y,i\,’z =1-—1y)
Concentracio de entrada de CO2 no gas Clo =y3 % mol.m

G

Fracdo massica de MEA Wyga = 0.3 (massa/massa)
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NUmero de pontos discretizados no espaco do

HFMC N=6 )
Tortuosidade da membrana 7=1.0 -
Fracdo de molhamento dos poros e, = 0.10 -
Vazao volumeétrica da corrente quente no h P 3 1
F/' =4,1667 x 10 m°.s

trocador
Temperatura de entrada da corrente quente do

P a TR = 360 K
trocador
Vaz&o volumétrica de make-up Fyk = Q, — F! m3.s?
Carga térmica do tanque Qpr =5x 103

As variaveis adotadas para verificar o comportamento da planta foram a razdo de
captura (%), as temperaturas do gas e do liquido do HFMC (K), as temperaturas dos fluidos do
trocador de calor (K), e a temperatura de saida do tanque de solvente - buffer tank (K). Foram
realizadas quatro perturbacGes pulso com magnitude de 30%, sendo elas na vazdo volumeétrica
de gas, vazdo volumétrica de liqguido no HFMC, na composicao de entrada de CO2 do gas e na
temperatura de alimentacdo do gas.

O primeiro caso consiste na perturbacao da vazéo de gas, conforme ilustrado na Figura
4.16.

Figura 4.16 — Perturbacdo na vazdo de gas.
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Fonte: o autor

O comportamento da planta frente a esta perturbacdo pode ser observado na Figura

4.17.
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Figura 4.17 — Resposta da planta a perturbacéo em Q.
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Fonte: o autor

E percebido, na Figura 4.17(a) um rapido comportamento da raz&o de captura, quando
a vazdo volumétrica de gas é acrescida. Como a perturbacdo do sistema ocorre na mesma fase
em que a razdo de captura é computada, utilizando as concentracdes de entrada e saida do gas,
é natural que esta variavel sofra alteracfes mais rapidamente em relacdo as demais. Com o
aumento da quantidade de CO2 no sistema, a capacidade de captura imediatamente diminui.
Todavia, a medida em que a planta integrada esta se estabilizando, a 0 & acompanha essa
estabilizacdo suavemente na direcdo inversa a resposta imediata.

Na Figura 4.17 partes (b), (c) e (d), as temperaturas de saida do HFCM, do trocador de
calor e do buffer tank, respectivamente, sofrem um acréscimo frente a perturbacdo no gas. O
comportamento reflete uma reacdo quimica mais acentuada no sistema, tendo em vista que a
quantidade de CO> que adentra ao sistema € maior, que a reacdo é exotérmica, e que em ambos
0 HFMC e buffer tank é considerado ocorrer a reacao.

Uma perturbacdo pulso na vazéo de liquido foi o proximo analisado. A Figura 4.18
demonstra o disturbio estudado.
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Figura 4.18 — Perturbacéo na vaz&o de liquido no HFMC.
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Fonte: o autor

Na Figura 4.19, é mostrado o com portamento de toda a planta, semelhantemente ao

caso anterior.
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Figura 4.19 — Resposta da planta a perturbacédo em Q.
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Conforme esperado, a capacidade de arraste de CO2 do sistema é aumentada quando

acrescentado solvente ao sistema, tornando possivel elevar a taxa de captura, como mostra a

Figura 4.19(a). Percebe-se um overshoot/undershoot ap6s o distirbio, em que a razdo de captura

estabiliza na dire¢cdo contraria a primeira reacdo, explicado devido ao fato de que as



72

temperaturas estabilizam em uma regido inferior. Observando aos demais perfis de temperatura,
para 0 HFMC, o trocador de calor e o tanque, segundo a Figura 4.19(b), (c) e (d),
respectivamente, todos os comportamentos apresentam overshoots ou undershoots, embora na
temperatura da fase liquida na unidade de absorcéo seja mais evidente. Esse fato da-se a reagédo
quimica.

A perturbacdo na composicao de CO- na entrada da fase gasosa € ilustrada na Figura

4.20, e a resposta da planta a este disturbio pode ser vista na Figura 4.21.

Figura 4.20 — Perturbacao na composicéo de entrada de CO2 no gas
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Figura 4.21 — Resposta da planta a perturbagio em y$
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Observando-se o0 comportamento da planta, é possivel identificar uma semelhanga com
seu comportamento frente a perturbacdo na vazdo de gas. Sendo a quantidade de CO:
aumentada no sistema, é esperado que os perfis de resposta sejam semelhantes, porém, em
intensidades diferentes.

Ainda, foi estudado como uma mudanca na temperatura de entrada do gas afeta o
sistema. A perturbacdo é ilustrada na Figura 4.22, e a resposta ao distlrbio pode ser vista na
Figura 4.23.

Figura 4.22 — Perturbacao na temperatura de alimentacdo do gas
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Fonte: o autor

Figura 4.23 — Resposta da planta & perturbagdo em T2
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Segundo a Figura 4.23(a), 0 aumento da temperatura do gas eleva a razdo de captura.
Sendo o fluxo de calor maior, o fluxo de massa tende a aumentar. Embora a concentragéo de
entrada de CO, (mol/m3) cresga com a temperatura de alimentac&o, a quantidade total de do
soluto no sistema permanece a mesma, porém o sistema ganhou mais capacidade de arrastar
CO.. As curvas de temperatura aumentam devido o aumento significativo da temperatura do
gés. Para as temperaturas 0 HFMC, parte (b) da Figura, T, chega a ultrapassar T, 1SS0 ocorre
devido o fato de que a unidade opera em contracorrente. O mesmo fato acontece no trocador de

calor.
4.3 ESTRATEGIA DE CONTROLE CLASSICO
4.3.1 Sintonia dos controladores PID

Para os trés controladores utilizados no controle cléssico, os dados de sintonia foram
obtidos utilizando a ferramenta tune presente no Simulink/Matlab para auto sintonia de
controladores PID e derivados, que utiliza um metodo baseado em fungdo de transferéncia.
Cada controlador foi sintonizado separadamente, com as malhas de controle aberta para 0s

demais. A Tabela 4.3 descreve os valores de sintonia obtidos.

Tabela 4.3 — Pardmetros de sintonia dos controladores PID

Controlador K. T; Tp N
cC 0.25801 0.16272 0.2927 27.8536
TC-01 1.5043 0.0049139 2.0255 0.56733

TC-02 -0.93635 0.010335 - -

Para melhor desempenho do controlador TC-02, a acdo derivativa ndo foi levada em
consideracdo, tornando-se, conceitualmente, um controlador PI, possuindo apenas agéo

proporcional e integral.

4.3.2 Controlador Razdo da taxa de captura (CC)

O controlador razdo, utilizado para controlar a razéo de captura, foi estudado frente a

trés perturbacgdes: um degrau 30% de acréscimo em Q;, yS e T2, e um set-point de 90% foi
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estabelecido para estas condicGes. Os resultados para a primeira perturbagdo encontram-se na

Figura 4.24.

Figura 4.24 — Desempenho de CC frente a perturbacdo em Q.
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Fonte: o autor

A Figura 4.24(a) descreve a perturbacgéo aplicada. Como visto na sessdo anterior, a
reacao da razdo de captura é rapida frente a perturbacdes, porém se estabiliza de maneira suave.
Conforme a parte (b) da Figura, o controlador foi capaz de remover a acdo da perturbacéo,
retornando a variavel para proximo do set-point estabelecido, e prossegue alcancando o set-
point suavemente, enquanto planta se estabiliza. A variavel manipulada, como observado na
parte (c) da Figura, sofre um acréscimo pelo controlador, 0 que é esperado para que a razao de
captura retorne ao seu valor pré-estabelecido.

Os resultados para a perturbacdo na composi¢do de CO2 no gas estdo descritos na

Figura 4.25.



76

Figura 4.25 — Desempenho de CC frente a perturbacdo em y$

(a) 02 : | . ; | : : , .
g ousf ——+30% y,
=~ 0.16 F .
:__’»\‘.
-
().14 1 1 1 1 1 1 A 'k d ¢
0 0.2 0.4 0.6 0.8 | 1.2 1.4 1.6 1.8 2
Tempo (h)
) L e il I I i N
PV - Planta
20 - = =pV-SP
? 50 F
=S 7
a1 70
1 1.01 1.02 1.03 1.04
_50 1 1 il 1 Il 1 1 1 1 )
0 0.2 04 0.6 0.8 | 1.2 1.4 1.6 1.8 2
Tempo (h)
(c) 4 T : . T . . T .
=
oy 3t ]
. I
,'2 1F I 4
() 1 Il " 1 L I 1 1 1
0 0.2 04 0.6 0.8 | 1.2 1.4 1.6 1.8 2

Tempo (h)

Fonte: o autor

Apds a perturbacdo (a), o controlador conseguiu expurgar os efeitos do distarbio,
retornando 6 ao seu estado de origem, conforme a parte (b). E percebido também, que a variavel
manipulada, segundo a parte (c) da Figura 4.25, recebe um acréscimo maior em compara¢do
com a perturbacéo anterior.

Ainda a terceira perturbacéo foi realizada e os resultados seguem conforme a Figura
4.26.
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Figura 4.26 — Desempenho de CC frente a perturbagdo em T2
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Fonte: o autor

Como esperado, 0 acréscimo na temperatura do gas torna-se benéfico para a razédo de
captura. Apés a perturbacdo (Figura 3.26(a)), a razdo de captura aumenta (parte (b)), € 0
controlador retorna a variavel controlada a seu antigo estado através de um decréscimo na vazao
de liquido, conforme observado na parte (c) na Figura.

Nota-se que o controlador CC néo limitou a PV em seu valor maximo para este Gltimo
caso, como também ndo foi capaz de rejeitar a dinamica da resposta inversa para todas as
perturbacdes aplicadas durante a analise, o0 que demonstra a limitacdo da aplicacao do controle

classico.

4.3.3 Controlador da Temperatura do Solvente Rico (TC-01)

O controlador da temperatura de saida do trocador de calor para a unidade de stripping

foi analisado frente a uma perturbacdo degrau de 30% de acréscimo também na corrente de gas,
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em Qg, y4i e T2, enquanto que um set-point foi estabelecido em 347.8765 K. As Figuras 4.27

seguem com os resultados do controle para a perturbacdo em Q.

Figura 4.27 — Desempenho de TC-01 frente a perturbacdo em Q.
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A Figura 4.27(b) indica que o disturbio ilustrado na parte (a) surtiu um efeito minimo

na varidvel controlada. Embora ndo esteja claro na parte (c), a variavel manipulada decresceu

para 99,43% de seu valor prévio, constatando que acdo de controle foi realizada, porém com

efeito extremamente pequeno.

A Figura 4.28 descreve os resultados para a variagdo na composicao de entrada de

COz2 no gas.
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Figura 4.28 — Desempenho de TC-01 frente a perturbagéo em y3
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Fonte: o autor

Desta vez, embora os efeitos da perturbacdo também sejam minimos, conforme
observado na Figura 4.28, a varidvel manipulada decresceu um pouco mais em relacdo a ultima
perturbacdo, decaindo para 99.04% de seu valor anterior. E visto que a agdo de controle

continua sendo baixa para esse distarbio.
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Figura 4.29 — Desempenho de TC-01 frente a perturbagdo em T2
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Fonte: o autor

Para a perturbacdo ilustrada na Figura 4.29(a), a variavel controlada teve seu valor
alterado para mais no momento do distarbio, conforme a parte (b) da Figura, o que forcou o
controlador a decrescer a varidvel manipulada em relagdo ao seu valor prévio, como visto na
parte (c). O controlador TC-01 foi capaz de cumprir seu papel, ndo permitindo que a variavel

controlada sofresse alteracGes permanentes, excluindo os efeitos dos distarbios.

4.3.4 Controlador da Temperatura do Tanque Pulméo (TC-02)

Para o segundo controlador de temperatura da planta, as mesmas perturbacgdes se
repetiram, e um setpoint de 334.1374 K foi determinado. Porém, semelhantemente a TC-01, as
acOes de controle para as primeiras duas perturbagGes foram minimas, indicando que tais
distdrbios em pouco alteram a variavel controlada. As Figuram 4.30 e 4.31 corroboram esse

pensamento.
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Figura 4.30 — Desempenho de TC-02 frente a perturbacdo em Q.
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Fonte: o autor

A acéo de controle, para este caso, aumentou o valor de Qg em 0,61% de seu valor

anterior.
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Figura 4.31 — Desempenho de TC-02 frente a perturbagdo em y3
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Para tal perturbacdo, a variavel manipulada foi acrescida em 1% de seu valor original,
0 que diz que a variavel controlada sofre mais em relacdo ao ultimo distdrbio, porém ainda em
pequena proporgao.

Por ultimo, os resultados para a perturbacdo em T, seguem na Figura 4.32.
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Figura 4.31 — Desempenho de TC-02 frente a perturbagdo em T2
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Fonte: o autor

Neste distarbio, a acdo de controle sobre a varidvel manipulada se torna clara,
conforme a parte (c) da Figura, removendo a alteragdo positiva em Tgy, como ilustrado na parte
(b) da Figura.

O controlador TC-02 também mostrou-se excluir os efeitos dos disturbios aplicados,

conforme visto nos trés casos.

4.4 ESTRATEGIA DE CONTROLE PREDITIVO

E necesséario ressaltar que os controladores classicos analisado foram avaliados
separadamente. Ou seja, trés casos SISO (Single Input — Single Output) foram estudados, e as
acOes de controle para os trés controladores disputam entre si. Tendo em vista que o sistema
estudado neste trabalho é um sistema MIMO (Multiple Input — Multiple Output), possuindo trés

entradas e trés saidas, 0 mais recomendado é utilizar um controlador preditivo de modelo, o
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qual, por defini¢do, suporta um sistema MIMO. Neste trabalho, foi analisado o controlador
AQDMC.

4.4.1 Sintonia do AQDMC

O método de sintonia utilizado foi proposto por Seborg, Edgar e Mellichamp (1989),
o0 qual baseia-se no modelo de resposta ao degrau unitario na variavel manipulada. Utilizando
tal resposta e as correlacdes descritas no item 5.2.3, é possivel realizar as estimativas
preliminares para o tempo de amostragem (At), o horizonte de controle (m), o horizonte de
predicdo (P) e o fator de supressdo de movimento da entrada e saida (R e Q). Tais estimativas
sdo 6timos parametros para a sintonia, necessitando apenas de pequenos ajustes. A Tabela 4.4

descreve os parametros do controlador.

Tabela 4.4 — Parametros de sintonia do AQDMC

Tempo de amostragem Horizontes Matrizes de ponderamento
Q =diag(1,1,1)
P =80 ; -3 -3 -3
At = 18.5650 s - 16 R = diag(1.1073,1.1073,1.1073)
B N =1010

4.4.2 Avaliacdo do controlador AQDMC

Foram realizadas trés perturbacbes na vazdo de gas, semelhantemente aos casos
anteriores, sendo acrescido 30% do valor de Qg, v e de T2, porém todas as variaveis de
controle foram analisadas ao mesmo tempo. As repostas dos modelos de predicéo (linear) e de

referéncia (ndo-linear) sdo mostrados em cada caso.

Caso A — Perturbacgdo na vazao de gés
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Figura 4.32 — Perturbacéo para 0 caso A.
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A perturbacdo de 30% na vazdo de gas € ilustrada na Figura 4.32. O comportamento
das variaveis controladas e os perfis de predicdo, em comparacdo com o set-point de 90,9%,

pode ser visto na Figura 4.33.

Figura 4.33 — Resposta do sistema para o caso A.
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Como observado, apés a perturbacdo, o0 modelo de predi¢do sofre uma modificacao
retorna e retorna ao valor definido. O modelo de referéncia da planta segue também o modelo
de predicdo. Para a razéo de captura, conforma a Figura 4.33(a), a variacdo do modelo de
predicdo fica mais evidente. Porém, para as temperaturas do trocador de calor de tanque, partes
(b) e (c), respectivamente, o comportamento da predicdo em comparacao com o perfil da planta
é pequeno. Ainda assim, o sistema atingiu o seu valor desejado novamente, demonstrando a

capacidade do controlador. As a¢des de controle sdo demonstradas na Figura 4.34.
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Figura 4.34 — Agdes de controle para o caso A.
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Na Figura 4.34, é observado que os perfis das acdes de controle para as malhas s&o
semelhantes, destacando a capacidade do controlador de excluir os efeitos do disturbio.

Caso B — Perturbacéo na composicao de entrada de CO2 no gas

Figura 4.35 — Perturbacdo para o caso B.
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A perturbacdo de 30% da composicao de gés foi descrita a Figura 4.35, e os resultados

encontram-se na Figura 4.36.
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Figura 4.36 — Resposta do sistema para o caso B
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Na Figura 4.36(a), € mostrado que os modelos de predicdo e de referéncia tomam
sentidos distintos, porém ambos alcancam o valor esperado. Isso deve-se ao fato que de o
modelo de predicdo € apenas uma aproximacdo, o qual esta em constante mudanca, devido as
linearizagOes sucessivas. Nas partes (b) e (c) observa-se um comportamento com perfil
semelhante, em que a planta realiza um undershoot longo, seguido de um overshoot,

precedendo a estabilizacao e alcance do set-point. As acdes de controle podem ser observadas

na Figura 4.37.
Figura 4.37 — Ac¢0es de controle para o caso B.
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As acgdes de controle nas varidveis manipuladas seguem o mesmo padréo, atingindo
novos estados estacionarios, conforme a as variaveis de processo atingem o set-point. Para este
distdrbio, o AQDMC mostrou-se adequado, ndo permitindo o sistema sofrer os efeitos.

Caso C — Perturbacdo na temperatura de entrada do gés

Figura 4.38 — Perturbacéo para o caso C
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No caso C, foi perturbada a temperatura de entrada do gas em 30% de seu valor,

conforma ilustrado na Figura 4.38. Os resultados para o controlador seguem na Figura 4.39.

Figura 4.39 — Resposta do sistema para o caso C
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E observado na parte (a) da Figura 4.39 que, novamente, a resposta imediata do modelo
de predicdo e da planta de captura séo divergentes, porém, ambas estabilizam rapidamente,
atingindo o ponto definido. Para as temperaturas do trocador e do tanque de solvente, conforme
as partes (b) e (c) da Figura 4.39, ambas estabilizam depois de um overshoot, seguido de um
undershoot. Percebe-se que o modelo de predigdo para estes Ultimos pouco se altera em relacéo

ao comportamento da planta. As a¢des de controle seguem conforme a Figura 4.40.
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Figura 4.40 — Ac¢0es de controle para o caso C

@) X 10°
86 4
E 85} E
-
O ) - -
o4
0 0.5 | 1.5 2 2:5 3 35 4 4.5 5
Tempo (h)
%107
(b) 10 , . . . : ; . . .
T ol ]
X o |
3
X = | L 1 1 =3
0 0.5 | 1.5 2 245 3 3.5 4 4.5 5
Tempo (h)
(C) 6500 T T T T r T T T T
g 6000 -
3 5500 F .
o
—:\‘1\\'3
5000 . - 4 .
0 0.5 1 1.5 2 235 3 35 4 4.5 5
Tempo (h)

Fonte: o autor

Todas as acgdes de controle foram capazes de lidar comas perturbac6es inferidas no
sistema, demonstrando que o controlador conseguiu excluir todos os efeitos advindos dos
distdrbios, prevendo o comportamento da planta e mantendo as variaveis controladas nosso
seus respectivos set-points.

Em comparacdo com os controladores classicos, 0 AQDMC respeitos os limites de
restricdo impostos, e apresentou, em todos o0s casos, valores de over/undershoots menores em

intensidade, testificando sua maior eficiéncia pra o processo de captura.
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5 CONCLUSOES

Em primeiro lugar, este trabalho relatou um estudo de modelagem e simulacdo
dindmica unidimensional da remocdo de CO> de um gas de combustido empregando absorgao
quimica realizada em um contator de membrana de fibra oca (HFMC). Para tanto, com
suposicdes importantes do modelo, as respostas do modelo dindmico mostraram-se coerentes
com o comportamento fisico esperado, combinando muito bem com os dados experimentais
utilizados na secdo de validacéo.

As simulagdes dindmicas foram realizadas para prever o efeito de algumas
perturbacdes em importantes varidveis do processo, como a taxa de captura de CO: e o rich
loading de CO., a fim de analisar a estabilidade e capacidade do modelo em prever o
comportamento da planta. As respostas obtidas a partir das perturbacées em degrau e de pulso
mostraram-se muito distintas de uma varidvel de entrada para outra. A fase gasosa mostrou-se
mais rapida que a fase liquida. Porém, a partir dos resultados analisados, cada resposta pode ser
explicada de acordo com as variacGes de entrada dadas. Observou-se que o modelo atinge
estados coerentes para todas as variagcbes em degrau e permanece estavel frente as diversas
variacdes de pulso propostas. Além disso, conforme discutido, a forma e a propor¢do em que
cada mudanca afeta o sistema resultaram em informacdes importantes para as aplicacGes de
estratégias de controle a este processo.

Este manuscrito também analisou um modelo de uma planta de captura de CO; através
de membranas, utilizando um modelo de unidade absorvedora ndo-isotérmico, acrescido de um
trocador de calor de um tanque pulmao, como também estudando o comportamento de toda
planta frente a perturbacdes nas correntes de alimentacdo do HFMC.

O modelo mostrou-se condizente com o esperado de uma planta de captura que utiliza
MEA aquoso como solvente e trada uma corrente gasosa proveniente de uma combustdo. Toda
a planta se mostrou estavel frente as perturbacdes pulso aplicadas, nas quais a planta migra de
um estado-estacionario para outro, e ao final do distarbio, retorna para seu estado inicial. O
comportamento do gas permanece rapido, porém, a estabilizacdo das varidveis apenas se da
guando a planta se estabiliza por completo. Os efeitos térmicos do HMFC permitiram sua
robustez e aproximacdo com os dados reais. O modelo foi validado em regime permanente,
devido a escassez de dados na literatura para fazé-lo em regime transiente. Ainda, o sistema de
equacdes diferenciais parciais foi otimizado quanto a sua solucdo, seguido o critério do erro
relativo estabelecido previamente, permitindo que o esforco computacional gerado seja menor,

dando abertura para aplicagdes de algoritmos de controle mais facilmente.
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Como fechamento, este trabalho se utilizou de estratégias de controle classico e
avancado para desenvolver controladores para este sistema, dado o fato de que tal sistema
carece de aplicacbes de controle na literatura. Foram construidas malhas de controles, e tais
malhas mostraram-se adequadas para a manutencao do sistema.

O controle PID foi avaliado de maneira individual em trés controladores distintos: um
controlador razéo e dois controladores de temperatura 0s quais demonstraram-se capazes de
mitigar os efeitos dos distdrbios para cada malha de controle de sistema SISO. Todavia, para
algumas perturbacdes, os controladores classicos ndo conseguiram rejeitar o efeito da resposta
inversa na dindmica, nem respeitar os limites de valores maximo para a razdo de captura. O
controle preditivo tornou-se necessario para atender a demanda do sistema estudado MIMO
(3x3), tendo em vista que, no controle classico, as acdes de controle se cancelam.

Um controlador de matriz dindmica quadratico adaptativo inferencial (AQDMC), de
predicdo linear e que utiliza o método da linearizacdo sucessiva foi projetado, o qual
demonstrou 6timos resultados, excluindo completamente os efeitos das perturbagdes aplicadas
no sistema, obedecendo as restricGes aplicadas ao processo e diminuindo os as amplitudes
causadas pela acdo de controle (over/undershoots). Tal controlador possui 0 potencial de
melhorar a eficiéncia de processos de captura de CO; através de contatores de membranas, uma

vez que tais processos cresgam em aplicagdes industriais.
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