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Resumo: Um algoritmo genético foi utilizado para encontrar os parametros que descrevem a cinética de
adsorcdo e dessor¢cdo da aménia em NaBr. Os resultados obtidos com o algoritmo genético foram
comparados com aqueles obtidos com um software comercial. Foram utilizados dois tipos de materiais
adsorventes compostos: um com fragdo massica de grafite expandido (GE) de 40% e 60% de NaBr
(ADS01) e o outro com 35% de GE e 65% de NaBr (ADS02). Como variaveis de entrada foram utilizados
valores obtidos experimentalmente de vazdo massica de amobnia, pressdo e temperatura de diferentes
locais de um leito adsortivo de NaBr impregnado em grafite expandido. Como resultados para os
experimentos realizados com o material ADSO1 o erro médio padr&o do avango global da reagdo obtidos no
algoritmo genético foram de 1,45E-2 para a adsor¢gdo e de 3,57E-2 para a dessorgdo, enquanto no
Scientist® o erro médio padrdo para a adsorcao foi de 1,44E-2 e para dessorgdo de 3,62E-2. Para os
experimentos realizados com o material ADS02, no algoritmo genético para a adsor¢cdo e dessor¢gdo os
erros médios padrées obtidos foram 1,64E-2 e 3,96E-2 respectivamente, enquanto no software Scientist®
os erros médios padrées obtidos foram de 1,78E-2 para a adsorgéo e 4,01E-2 para a dessorg¢éo.
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1 INTRODUGAO

A modelagem matemética esta presente na vida do homem desde os tempos
remotos, onde ja se utilizavam conhecimentos matematicos para modelar e resolver
situagbes problematicas com as quais se deparava, e quando os conhecimentos se
mostravam insuficientes, a busca de novos métodos se fazia necessario (COSTA E
GHEDIN, 2007, p.1).

Dentre os diversos meétodos desenvolvidos até entdo e que podem ser
utilizados para otimizar parametros de uma modelagem matematica, tem-se o algoritmo
genético (AG). Desenvolvido em meados da década de 70 e fundamentado inicialmente
por John Holland, o AG tenta simular o processo de evolu¢gdo natural, e a metafora
biologica utilizada nesse algoritmo é baseada na teoria da evolugdo das espécies, de
Charles Darwin (MITCHELL, 1995, p.1).

Como o AG vem sendo extensivamente estudado e aplicado em diversas areas
com sucesso, onde os métodos mais tradicionais tém falhado (ELLIOTA et al, 2004, p.
304), e pode ser implementado em qualquer ambiente de programacéo, ele se torna um
meétodo apropriado para otimizar os pardmetros da modelagem matematica da cinética da
reacao de aménia em NaBr.

O conhecimento da cinética da reagdo de amébnia em NaBr é utilizada no
estudo de sistemas de refrigeragdo por adsorgdo. Para que seja possivel projetar

sistemas desse tipo com maior desempenho, € importante modelar matematicamente os

ISSN 2526-4044 707 /1129



5° Simpssio de Integracdo Cientifica e Tecnologica do Sul Catarinense - SICT-Sul

processos de transferéncia de calor juntamente com os processos de dessorgdo e
adsorcdo, e simula-los em diferentes condicdes de operagédo e configuragdo de reator
para estabelecer em qual condicdo a capacidade adsortiva do material adsorvente sera
otimizada.

A modelagem matematica da cinética de reagéo da amonia em NaBr se da por
meio de equagbes com parametros indeterminados que serdo encontrados utilizando o
AG e depois comparados com o0s parametros encontrados com o software comercial
Scientist®. As equagdes utilizadas representam o avango local de uma reagéo, que, com
a utilizacdo dos parametros encontrados, devem fornecer valores de avancgo da reacgéo o

mais proximo possivel dos valores experimentais.

2 MATERIAIS E METODOS

2.1 Parametros da cinética de reagdao da Amoénia

A modelagem matematica da cinética da reagdo da amdnia em NaBr foi
realizada por meio de equagdes que representam o avango local de uma reagao e que
possuem parémetros a serem determinados. A cinética da reagdo de amonia em NaBr, é
uma reacado gas solido reversivel e no presente experimento, o Brometo de sodio foi
utilizado como sal reativo, a Amdnia como gas refrigerante e a reacéao ficou estabelecida

conforme descrita abaixo:

adsorgio

NaBr + 5.25NH; ——— NaBr.5NH; + 5AH, (1)

dessorgiao

Foram identificados os parametros cinéticos de dois tipos de adsorventes
compostos: um deles com 40% de grafite expandido (GE) e 60 % de NaBr (ADS01) e o
outro com 35 % de GE e 65 % de NaBr (ADS02). A presenca do grafite no adsorvente
nao é obrigatodria, porém, este foi inserido como uma forma de aumentar a condutividade
térmica do adsorvente e evitar a aglomeragéo do sal.

Tanto para o material ADS01 quando para o material ADS02 foram realizados
trés experimentos para a adsor¢géo e quatro experimentos para a dessorgdo e cada um
desses experimentos diferiam em relagédo a temperatura no reator, que era um dos
paramétros a ser controlado, pois esta interfere nas forgas de atracéo e repulséo entre o
adsorvato e o adsorvente (MARIN, et al., 2015, p. 64) e também em relagéo a pressao de

saturagao da amodnia pois as temperaturas que circulavam em um trocador de calor que
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era utilizado no experimento também eram controladas, e este na etapa de adsorgcao se
comportava como evaporador, e na etapa de dessor¢do como condensador.

A Tabela 1 apresenta as condigdes experimentais consideradas para os
experimentos realizados tanto com o material ADS01 quanto com o material ADS02.
Nessa tabela, T, representa temperatura do leito adsortivo, Tgy € a temperatura de

evaporacgao e Tconp € a temperatura de condensacéo.

Tabela 1 - Condi¢des experimentais para os experimentos realizados com ADS01 e ADS02.

ADSORCAO DESSORCAO
CONDICAO EXPERIMENTAL T, [°C] Tw[°C] CONDICAO EXPERIMENTAL T[°C] Teono[°C]
Ado1 25 7 DsO1 60 25
Ad02 30 12 Ds02 65 30
Ad03 35 17 Ds03 70 30
Ds04 70 35

Fonte - Do autor.

As equacdes que representam o0 avanco local de uma reagdo sao
apresentadas a seguir e a modelagem matematica desses experimentos consiste,
portanto, em determinar para cada material adsorvente as constantes dessas equacgdes
que descrevem os experimentos nas condi¢oes analisadas.

Segundo Huang et al. (2004, p. 194) para a adsor¢ao e dessor¢ao, 0 avango
local de uma reacao x € calculado pela Eq. (2) e (3) respectivamente:

dx(tv) __E _ M Pc—Peq(T(t,v))
ac KOBXP( RT(t,v)) [1—x( )] Peq(T(t,)) (2)
dx(tv) _ Koexp (_ ) [1— x(t ‘U)]M Peq(T(t,v))—Pc 3)
dt 0 RT(t,v) ’ " Peg(T(t,))

Onde x(t,v) € o avango local da reagdo que varia com o tempo t € com
tamanho do volume de controle r, K, € o primeiro pardmetro a ser identificado, E o
segundo pardmetro a ser identificado, R € a constante dos gases ideais, T(t,v) é
temperatura no reator que também varia com o tempo e com o volume de controle, M o
terceiro parametro a ser identificado, P, € a pressdo no reator e B, € a presséo de
equilibrio.

As equacbes apresentadas acima possuem apenas trés parametros a serem
identificados, pois o0 quarto parametro, que se encontra elevando o termo das pressdes
esta estabelecido como um. Na modelagem em questédo, esse quarto parametro nao foi
estabelecido como um e sim como um parametro C a ser identificado como forma de

melhorar o ajuste.
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Como ja mencionado anteriormente, as equagdes apresentadas representam
o avanco local de uma reacdo. Nos experimentos, o que poderia ser obtido de fato era
apenas o valor do avango global da reacdo através da medida da vazdo massica de
amodnia no reator, pois os avancgos locais obtidos sdo apenas uma estimativa. Para que se
possa comparar o valor calculado do avango global da reacdo com o valor experimental, &
necessario fazer uma média ponderada dos avancos locais calculados pelas Egs. (2) e (3)
para cada volume de controle.

O avango global da reagéo, a ser comparado com o experimental pode ser
entéo representado pela seguinte equagéo:

X(6) = $EP L (¢, v)i (4)

Vot

Onde x(t) € o avanco global da reacéo que varia com o tempo ¢, V; representa

cada volume de controle, v,,, 0 volume de controle total, e x(t,v) 0 avango local da reacéo.

2.2 Ferramenta de Resolugao

O método utilizado para encontrar os parametros da cinética da reacao de
Amobnia em NaBr foi algoritmo genético. Para verificar a qualidade dos resultados obtidos
com o AG, comparou-se o resultado do mesmo com os resultados obtidos com o software
comercial Scientist®. Ambos tinham como variaveis de entrada dados de temperatura e
pressado do reator de um leito adsortivo de NaBr impregnado em grafite expandido e de
vazdo massica de amobnia, obtidos em uma bancada experimental do Laboratério de
Ciéncias Térmicas Aplicada (LABCITEA).

O AG foi elaborado em ambiente MATLAB® por este estar disponivel para a
Universidade Federal de Santa Catarina (UFSC), mas poderia também ser desenvolvido
no ambiente GNU Octave® que nado possui nenhum custo, ou em qualquer outro
ambiente de programagao.

O AG é um codigo composto por diversas fungdes que juntas trabalham para
encontrar a melhor solugéo possivel para o problema. Dentre as fungbes que compdem o
algoritmo genético, as fungdes Crossover e Mutagdo séo sua identidade e proporcionam
uma independéncia ao algoritmo, onde de forma autbnoma, o Crossover gera novos
conjuntos através dos melhores conjuntos de constantes que restaram do processo de
analise do erro médio padrao realizado por uma fungcédo coadjuvante e a Mutacéao insere
novos elementos, ampliando o espaco de busca e formando de novos conjuntos para

serem testados como possiveis solugdes para o problema.
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Devem ser definidas taxas para as funcdes Crossover e Mutagéo, e essas
taxas podem ser definidas sem nenhum tipo de critério especifico além daquele que
afirma que a taxa de Crossover deve ser maior que a de Mutacao, pois o Crossover é
considerado o operador genético predominante. O que se deve estar ciente, é que,
quanto maior o valor das taxas, maior vai ser o numero de operagdes requeridas e entéo
maior o tempo de processamento. Para a modelagem matematica da reacdo de ambénia

em NaBr as taxas definidas foram de 50% para o Crossover e 30% para a Mutacéo.

3 RESULTADOS E DISCUSSOES

Para os experimentos com o material ADS01, a Tabela 2 apresenta para a
etapa de adsorcdo e dessorgdo o conjunto de constantes encontradas pelo algoritmo
genético e pelo software Scientist®, bem como o erro médio padrédo (EMP) do avango da

reacao oferecido por estas:

Tabela 2 - Constantes dessorgdo e adsor¢do material ADSO1.

ALGORITMO GENETICO SCIENTIST ®
PARAMETRO ADSORCAO  DESSORCAO ADSORCAO  DESSORCAO
K, 3,30E-03 -0,2052 3,40E-03 -0,41
E 3283,15 4069,1 3400 5200
M 1,21 2,15 1,2 2.4
C 0,36 2,83 0,37 2,92
EMP 1,45E-02 3,57E-02 1,44E-02 3,62E-02

Fonte: Do autor.

Para os experimentos que foram realizados com o material ADS02, o conjunto
de constantes encontradas pelo Scientist® e pelo algoritmo genético juntamente com o

erro médio padrao obtido, sdo apresentados na Tabela 3.

Tabela 3 - Constantes dessor¢do e adsor¢do material ADS02.

ALGORITMO GENETICO SCIENTIST ®
PARAMETRO ADSORCAO DESSORCAO ADSORCAO  DESSORCAO
K, 17,10 -2,06E+5 17,1 -2,00E+5
E 3,94E+3 42576 4,20E+3 42281
M 2,6 1,90 2,5 2,00
C 4,00 2,95 4,00 2,93
EMP 1,64E-2 3,96E-2 1,78E-2 4,01E-2

Fonte: Do autor.

Uma dificuldade encontrada para encontrar os paradmetros foi a determinacao do
espaco de busca. O espaco de busca deve ser coerente para que seja possivel obter um
conjunto de constantes que ofereca um baixo erro médio padrdo. O algoritmo genético

tem como caracteristica otimizar resultados dentro de um limite pré-estabelecido,
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portanto, se esse limite pré-estabelecido estiver totalmente fora do limite onde se possa

encontrar as constantes ideais, estas ndo poderdao ser utilizadas como o conjunto que

descreve os experimentos.

Desta forma, foi necessario ter uma ideia de um espacgo de busca que ja poderia

oferecer um erro razoavel e trabalhar com o algoritmo
para se chegar cada vez mais perto de um conjunto de

no erro médio padrao oferecido por estas.

Para as etapas de adsorcao e dessorcdo nos experimentos realizados com o

material ADS01 e com o material ADS02, as figuras abaixo sdo representativas do

e com o Scientist® em cima deste

constantes aceitavel, se baseando

experimento que apresentou o menor erro médio padrao para cada etapa:

Figura 01 - Conversao global de ADS01, adsor¢do Ad01 e dessorgdo Ds02.
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Figura 02 - Converséao global de ADS02, adsor¢éo Ad0O3 e dessorgéo Ds04.
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O algoritmo genético, em comparacgéo ao soffware comercial Scientist®, além
de ter apresentado um bom desempenho alcan¢gando na maioria das vezes os menores
erros padrbes do avanco da reacdao, como apresentado nas tabelas 2 e 3, também
apresentou significativas vantagens.

Dentre as vantagens observadas vale destacar que o algoritmo trabalhou com
todos os dados obtidos experimentalmente, conseguindo analisar como os conjuntos
considerados se comportavam em cada um deles, enquanto o software comercial possuia
uma limitagdo no numero de dados a serem inseridos, fazendo com que a modelagem
fosse realizada, geralmente, apenas com 50% destes. Essa limitagdo do software
possivelmente influenciou nos resultados, e apesar de ndo ter influenciado de maneira
muito brusca nos obtidos neste artigo, pode ser mostrar muito ruim para casos onde ha
um numero muito maior de dados do que os considerados aqui, que ficaram em torno de
901 dados para os experimentos de 60 min e 1800 dados para 120 min de experimento.

Outra vantagem a ser destacada, € que o algoritmo € um codigo que pode ser
desenvolvido gratuitamente em qualquer ambiente programavel e é susceptivel a
mudancgas, se adaptando a qualquer problema, enquanto para a utilizacdo do software ha
um custo e este trabalha de acordo com seus métodos pré-definidos, de forma que é

preciso se adaptar a sua maneira de trabalho.
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