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Abstract — Heuristic optimization techniques have become well-known due to the high number of
algorithms developed in recent years, as well as to the several applications in different types of
engineering problems, especially in the field of optimization of industrial chemical processes. An
industrial process that requires special attention is the ammonia synthesis process, which needs to be
constantly improved once ammonia is an important industrial chemical feedstock. This project evaluates
the use of the heuristic method Bat Algorithm (BA) to ammonia synthesis reactor design problem. As a
result, the BA reached maximum values for the economic return objective function equals to 5,029-10°
$/year considering the reactor’s length equals to 7,48 m (To = 694 K), 5,032-:106 $/year for a length of
7,57 m (To =700 K) and 5,006-106 $/year for a 10 m reactor (To = 800 K). The values of economic return
reached in this project were better than several studies that can be found in the literature.
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Introducéo

As abordagens heuristicas em problemas de otimizacao estdo se tornando cada
vez mais populares em aplicacfes de engenharia, pois elas dependem de conceitos
simples e sdo de facil implementacdo; ndo requerem informacGes de derivadas; séo
capazes de desconsiderar Otimos locais; e podem ser aplicadas para a solucdo de
problemas diversificados, abrangendo inumeras areas [1].

Uma das vertentes que tem se destacado no que se refere ao crescente uso de
algoritmos heuristicos é a otimizacdo de processos e reatores quimicos. Um problema,
desta area, que requer uma atencdo especial, € o processo de sintese de amonia. Uma
vez que a amonia é considerada um importante insumo quimico industrial, que é
utilizado na fabricacdo dos mais variados produtos que vao desde fertilizantes até
plasticos e fibras [2].

A reacdo de sintese de amdnia (Eq. 1) € reversivel e altamente exotérmica e, por
isso, € comumente processada nas industrias em reatores autotérmicos. Este tipo de
reator utiliza o calor liberado na prépria reacdo para aquecer o gas de alimentagdo e
manter a temperatura apropriada dentro do reator. Como a producdo de amdnia depende
de fatores como temperatura do gas de alimentacdo (Tr), temperatura da mistura
reacional (Tg) e fluxo massico de nitrogénio (Nn2), e todos estes fatores estdo
intrinsicamente relacionados com o comprimento do reator (x). Desta forma, o
problema de otimizacdo destes reatores autotérmicos de sintese de amdnia consiste na
obtencdo do comprimento 6timo que retorne a valores de Tt, Tg, € Nn2 capazes de gerar
altos rendimentos econémicos para o processo [3,4].

N,+ 3H,<32NH; AHjgg k= - 45,7 kJ/mol (1)

Na literatura, existem diversos trabalhos que discutem a modelagem, simulagédo
e otimizacdo de reatores autotérmicos, como em Babu e Angira [5], Upreti e Deb [6],
Yusup et al. [7], Borges et al. [3], Carvalho et al. [8] e em Nguyen et al. [4]. Nestes
trabalhos, os autores aplicaram diferentes abordagens heuristicas para otimizar a
funcdo-objetivo retorno econémico do processo através da obtencdo do comprimento
Otimo do reator de sintese.

Dentre os diversos algoritmos heuristicos que podem ser aplicados no problema
de otimizacao do reator autotermico de sintese de amoénia pode-se citar o Bat Algorithm.
Este algoritmo é baseado na habilidade de ecolocalizagdo de morcegos [9]. O fendmeno
da ecolocalizagdo se baseia na emissdo de ondas ultrassbnicas e correspondente a
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medicdo do tempo gasto para estas ondas voltarem ao ponto de origem apds serem
refletidas pelo alvo ou obstaculo [10].

De forma semelhante a outras técnicas baseadas em inteligéncia de enxames, o
algoritmo inspirado em morcegos comega com um conjunto de solucBes provisorias,
onde cada morcego tem a sua taxa de emissdo (ri) e volume de pulso (Ai). Estes
morcegos voam aleatoriamente guiados pelo sistema de ecolocalizacgdo e a cada iteracdo
0S morcegos memorizam sua localizacdo atual, em seguida sua velocidade e frequéncia
sdo ajustadas para a obtencdo de novas posi¢Oes, conforme Eqg. 2-4. A localizagéo
ajustada de cada morcego € analisada para extrair um conjunto de melhores locais
(funcBes-objetivos) de morcegos selecionados [11,12].

fi = fmin + (fmax - fmin)ﬁ (2)
vi=vi 4 (x —xfTY)f; (3)
xf=xt"t+vf (4)

sendo t e t-1 duas iteracOes sucessivas do algoritmo, fi a frequéncia do morcego-i, vi' a
velocidade do morcego-i na iteracdo t, xi' a posicdo do morcego-i na iteragao t, fmin € fmax
os valores que delimitam o intervalo de frequéncia, B € [0,1], x~ a melhor
posicdo/solucdo possivel na iteracdo.

Apds a atualizacdo da frequéncia, velocidade e posicdo, os parametros de taxas
de emissdo de pulso emitidas por cada morcego devem ser verificados. Essa checagem é
realizada por meio da comparacdo da taxa de emissdo (ri) com um ruido aleatério. Caso
0 ruido aleatério, gerado por uma funcdo randdmica, seja maior do que a taxa de
emissdo, significa que provavelmente o morcego-i estd distante da melhor solucdo. E
com isso, sorteia-se uma solucdo entre as melhores e através de um pequeno
deslocamento gera-se uma nova solucéo para o morcego-i, conforme Eq. 5 [12].
Xnovo = Xvelno + €A’ ®)
tal que, € € [-1,1] e é um escalar aleatdrio e A' a média da intensidade de pulso de todos
0S morcegos na iteracao t.

A intensidade dos pulsos (Ai) e a taxa de emissdo dos pulsos (ri) sdo atualizadas
a medida que as iteragOes prosseguem. A intensidade diminui e a taxa de pulso aumenta
conforme o0 morcego vai se aproximando de sua presa. As atualizacbes da intensidade
de pulsos e da taxa de emissé@o de pulsos sdo descritas, respectivamente, pelas Eq. 6 e 7

[13].
A1 = At (6)
it =rll1-e™ (7)

sendo, o e y constantes positivas com valores € [0,1].

Diante do quadro descrito anteriormente, o presente artigo propde a aplicacdo da
subrotina DASSL para resolver numericamente o sistema de equacgdes diferenciais que
governam o processo de sintese de amoOnia em reatores autotérmicos e a aplicacdo do
método heuristico Bat Algorithm para otimizar o projeto do equipamento simulado, de
modo a maximizar o retorno econdmico do processo.

Metodologia
Implementag&o do Bat Algorithm

O algoritmo de otimizagdo Bat Algorithm foi implementado em linguagem de
programacdo FORTRAN 90. O cddigo utilizado foi baseado nos trabalhos de Jaddu et
al. [14] e Yang [9] e desenvolvido no Laboratério de Modelagem e Simula¢do de
Processos (LAMSIM) da Universidade Federal de Sergipe.

Os valores dos parametros do algoritmo adotados no estudo sdo mostrados na
Tabela 1. O algoritmo fora testado 20 vezes para a funcdo-objetivo analisada e foi



estabelecido como critério de convergéncia o nimero maximo de iterac6es igual a 3000,
utilizando assim um nimero méximo de 3.000.000 solug¢Bes candidatas. Para fins de
avaliacdo dos resultados, foi calculada a média das funcdes-objetivo obtidas pelo
algoritmo de otimizagdo em cada uma das execucoes.

Tabela 1 — Valores dos par@metros dos algoritmos testados.

Parametro Valor Parametro Valor Parametro Valor
N° de individuos 100,00 Amax 1,00 Y 0,90
fmax 1,00 Anin 0 Mmax 1,00
fmin 0 a 0,90 Imin 2,00

Modelagem matematica e simulagdo do reator de sintese de aménia

A modelagem matemética do reator utilizado neste trabalho foi baseada no
modelo proposto por Carvalho et al. [8]. O gas de alimentacdo contém uma composicao
molar de 21,75 % de N2, 65,25 % de Hz, 5% de NHs, 4% de CH4 e 4% de Ar, sendo 0s
dois Gltimos gases inertes. A reagdo ocorre na temperatura de 500°C em uma pressao de

200 atm. O esquema do reator simulado é mostrado na Fig 1.
Figura 1 — Esquema do reator de sintese de amdnia simulado neste trabalho [7].
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As simplificacGes adotadas neste trabalho sdo: transferéncia difusiva de calor e
massa negligenciadas; temperatura do gas na zona do catalisador igual a temperatura da
particula de catalisador; capacidades térmicas dos gases constantes; atividade catalitica
uniforme ao longo do reator e igual a 1; e queda de presséo no reator negligenciavel, se
comparada a pressao total do sistema.

Para 0 modelo do reator, sdo considerados os balancos de energia para o gas de
alimentacdo (Tr) e para 0 gas de reacdo (Tg) e o balanco de massa para o nitrogénio
(Nn2), conforme Eq. 8-10, respectivamente.

aTy Us
ax _Wc;f (Tg _Tf) (8)
Ty US; _ (ZAH)S; (_ dNno
dax | Wy (T 2) + WCpyg ( dx ) ©)
NNz _ Pn2Ps PNH3

dx F [Kl PNH3 ke Pi;i] (10)

-20800 -47400
sendo, K1:1,78954~104e( RTg ) e K2:2,5714~1016e( RTg )
As pressdes parciais dos componentes da reacdo de sintese de amodnia, que
aparecem nos balangos de energia para 0 gas de reacdo e de massa para 0 nitrogénio,
sdo mostradas nas Eq. 11-13, respectivamente para nitrogénio, hidrogénio e amonia.



_ 286N 2
PN2 = 5 598N 12N (11)
, N2 N2

Puz2 = 3Pn2 (12)

286(2,23Ny,—2Ny3)

PnH3 = 2,598N9,+2Ny, (13)
As condicBes iniciais para o problema descrito pelas Eq. 8-10 sdo
T{=694,706 ¢ 800 K, T0=694,706 ¢ 800K e N{,=701.20 =5 para Tr, Ty e Nz

respectivamente. T1°, T¢® e Nn2° denota os valores iniciais em x = 0 (topo do reator).

Os parametros das Eq. 8-13 com seus valores numéricos sdo: Cps — Capacidade
Calorifica do gés de alimentacéo (0,707 kcal/(kg-K)); Cpg — Capacidade Calorifica do
gés de reacdo (0,709 kcal/(kg-K)); F — Atividade catalitica (1,0); AH — Calor de reagéo
(-26.000 kcal/(kmol-Nz)); R — Constante de gas ideal (1,987 kcal/(kmol-K); Si — Area
superficial dos tubos cataliticos por unidade de comprimento do reator (10 m); S2— Area
da secdo transversal da zona de catalisador (0,78 m?); U — Coeficiente de transferéncia
de calor na parede (500 kcal/(h-m?K)); W — Taxa total de transferéncia de massa
(26.400 kg/h); T° — Temperatura de Topo do reator (694 K, 706 K e 800 K).

Para simular o reator apresentado foi desenvolvido um codigo do modelo em
linguagem de programacdo FORTRAN 90. Para resolver numericamente o sistema de
equacOes diferenciais propostos para o reator, foi utilizada a subrotina DASSL,
desenvolvida por Petzold [15].

Otimizacao do reator simulado

O problema adotado consiste na otimizacdo de reatores autotérmicos de sintese
amoOnia a partir do processo de Haber-Bosch. Tal problema requer a maximizacao de
uma funcdo-objetivo sujeita a uma série de restricbes de desigualdade e de igualdade
envolvendo a solucdo de equacBes diferenciais acopladas (vide Eq. 8-10). As restricdes
de desigualdades adotadas sd0: 0<Ny,<3220 (kmol /m?h), 400<T;<800 (K),
400<T,<800 (K) e 0<x<10 (m).

A otimizacdo realizada neste trabalho teve como fungéo-objetivo o retorno
econémico do processo, baseado na diferenca entre o valor do produto gasoso e o valor
do gas de alimentacdo menos a amortizacdo dos custos de capital do reator. Os outros
custos operacionais foram negligenciados. Tal funcéo-objetivo, apresentada na Eq. 14,
é a mesma utilizada nos trabalhos de Babu e Angira [5], Upreti e Deb [6], Yusup et al.
[7], Borges et al. [3], Carvalho et al. [8] e em Nguyen et al. [4]:
f(x,Ny2, T, T,) = 1,33563 - 107 — 1,70843 - 10*Ny, + 704,09(T, — Ty) — 699,27(T —
To) — (3,45663 - 107 + 1,98365 - 107 - x)*° (14)

A expresséo de f depende das vaiaveis X, Nnz2, Tq e Ty, para um dado valor de To.
E valido salientar que Tq, Tr e N2 sdo funcdes de x, conforme descrito nas Eq. 8-10.
Portanto, o problema de otimizacdo desses reatores consiste na obtencdo do
comprimento que forneca valores de T, Tg € Nn2 que possam otimizar a fungdo-objetivo
proposta, conforme procedimento representado na Fig 2.

O procedimento sintetizado na Fig 2 consiste, primeiramente, na proposi¢édo de
um determinado valor de comprimento para o reator de sintese de amonia pelo
algoritmo de otimizacdo empregado. De posse do valor de x fornecido pelo algoritmo,
sdo buscados na solucdo do modelo os valores das varidveis dependentes
correspondentes a variavel axial encontrada. Estes valores sdo fornecidos ao algoritmo
de otimizacdo para que a funcdo-objetivo seja calculada. Estes passos sdo repetidos,
seguindo-se as caracteristicas intrisecas do método de busca, até que o critério de parada
seja satisfeito.



Figura 2 — Procedimento de otimizagdo adotado.
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Resultados e Discussoes

Os resultados da simulacdo do reator de amdnia implementado neste trabalho,

para as temperaturas de topo iguais a 694 K, 706 K e 800 K estdo ilustrados nas Fig
3(a), 3(b) e 3(c), respectivamente. Nesta Figura, sdo mostrados os perfis das variaveis
Nn2, Tre Tg ao longo do comprimento do reator autotérmico de sintese de aménia.

NNz (kmol/m?2h), T (K), Tg(K)

Figura 3 — Perfis de Nn2, Tt e Tq a0 longo do reator. To=694 K(a), 706 K(b) e 800 K(c).
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A partir dos resultados mostrados na Fig 3, é possivel observar que os perfis

obtidos apresentaram um comportamento suave, indicando boa convergéncia do método
numérico aplicado e estabilidade no modelo para as diferentes temperaturas de topo



analisadas. Os perfis obtidos neste trabalho também corroboram os perfis numericos
apresentados nos trabalhos de Carvalho et al. [8] e Borges et al. [3]. Dessa forma, o
método numeérico adotado foi capaz de obter resultados satisfatorios para o0 modelo.

Otimizacao do reator autotérmico de sintese de aménia

O objetivo da otimizagdo do reator simulado neste trabalho é a obtencdo do
comprimento 6timo que retorne o maior valor da funcdo-objetivo (Eq. 14). Para a
obtencédo dos valores 6timos, o algoritmo foi executado 20 vezes e a partir dos valores
obtidos em cada execucdo, a média aritmética foi calculada. A otimizacéo foi realizada
em diferentes temperaturas de topo e os valores encontrados sdo mostrados na Tabela 2.

Tabela 2 — Resultados da otimizag&o do reator simulado com T¢=694 K, 706 K e 800 K.

Temperatura de Topo (To) 694 K 706 K 800 K
Otimo da funcéo ($/ano) 5.029.257,76  5.032.061,44  5.005.759,19
Comprimento 6timo (m) 7,480 7,571 10,000

Trotimo (K) 350,663 350,072 369,944
Ty 6timo (K) 582,337 582,164 602,292
Nz 6timo (kmol/m?h) 489,722 489,528 490,388

Como o objetivo principal deste estudo é verificar se o algoritmo de otimizacao
alcancou ou se aproximou dos retornos econémicos maximos do processo, foram
plotados os graficos das funcbes-objetivo a partir dos resultados do sistema proposto,
Eq. 8-10, calculados em cada valor de x. Os gréficos das fungdes-objetivo para To =
694, 706 e 800 K sdo mostrados, respectivamente, nas Fig 4(a), 4(b) e 4(c).

Figura 4 — Gréfico da funcdo-objetivo em To = 694 K (a), 706 K(b) e 800 K(c) em fung&o do
comprimento do reator. Para todo o comprimento do reator (1). Para valores de comprimento
proximos ao 6timo (2).
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A partir da Fig 4, foi observado que os pontos 6timos da funcéo-objetivo para To
= 694, 706 e 800 K sdo, respectivamente, iguais a 7,48, 7,57 e 10 m. Dessa maneira, 0
algoritmo avaliado alcangou o objetivo de otimizacdo do problema proposto para as 3
condicdes, ou seja, o Bat Algorithm foi capaz de maximizar a funcgdo-objetivo.
Inclusive, os valores das fungdes obtidos neste trabalho ultrapassaram os encontrados

em diferentes trabalhos na literatura, conforme mostrado na Tabela 3.

Tabela 1 — Valores das fungdes-objetivo obtidos na otimizacao de reatores autotérmicos de
sintese de amdnia em diferentes trabalhos da literatura.

Autores To(K) Fobj ($/ano)  Xotimo (M)  Meétodo de otimizacgéo
Upreti e Deb (1997) 694 4,230-10° 5,330 Algoritmo Genético
Babu e Angira (2005) 694 4,480-10° 6,790 Evolucéo Diferencial
Carvalho et al. (2014) 694 5,016-10° 6,694 Método de busca direta
Yusup et al. (2006) 694 5,014-108 6,695 Método do Tiro Mdltiplo
694 5,015-10° 6,695 Algoritmo de Pesai
Borges etal. (2012) 706 5,018-10° 6,776 goritmo de Fesquisa

Gravitacional

800 4,991-10° 9,515
694 5,029-10° 7,480
Este trabalho 706 5,032:108 7,571 Bat Algorithm

800 5,006:10° 10,000

A Tabela 3 apresenta os resultados obtidos pelo Bat Algorithm e por outras
estratégias de otimizacdo para fins de comparagdo. A partir desta tabela, é possivel
observar que os algoritmos utilizados em outros estudos conseguiram se aproximar do
valor 6timo da funcdo-objetivo retorno econémico, adicionalmente, os resultados
alcancados neste artigo mostraram-se melhores do que os reportados na literatura,
indicando que o BA se mostrou mais eficaz do que os outros métodos de otimizacao
para este problema.

Concluséao

Neste trabalho, a subrotina DASSL e o algoritmo de otimizacdo Bat Algorithm
foram avaliados na resolugcdo do sistema de equacdes diferenciais provenientes do
balanco de massa e energia e do problema de otimizacdo do projeto de um reator
autotérmico de sintese de amonia, respectivamente. Foram estudados trés casos de teste,
considerando trés temperaturas de topo diferentes. Através dos resultados obtidos na
etapa de simulacdo foi possivel concluir que a metodologia numérica de resolucéo foi
satisfatoria, pois os perfis obtidos corroboraram perfis obtidos em outros estudos da
literatura. J& com relacdo a otimizacéo, foi observado que o Bat Algorithm conduziu a



excelentes resultados, pois conseguiu encontrar 0 ponto Otimo de comprimento do
reator nas trés condicGes operacionais testadas.
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