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Resumo

Este trabalho apresenta o desenvolvimento e a valida¢do de um modelo preditivo baseado em Redes Neurais
Artificiais (RNA) aplicado ao processo de captura de dioxido de carbono (CO:) por solugdo de amina terciaria.
Os dados utilizados no estudo foram gerados a partir de simulagées rigorosas realizadas no software Aspen Plus,
considerando uma coluna de absor¢do operando em contracorrente sob condi¢des representativas de aplica¢oes
industriais. O modelo de RNA foi treinado para estimar varidveis operacionais de interesse, incluindo a vazdo
de CO: capturado e o consumo de energia do processo. O desempenho preditivo do modelo foi avaliado por meio
de métricas estatisticas e andlises grdficas de paridade, apresentando coeficientes de determinag¢do (R?)
superiores a 0,91 para ambas as variaveis analisadas. Os resultados obtidos indicam boa acurdcia e capacidade
de generaliza¢do do modelo, evidenciando seu potencial como soft sensor para suporte ao monitoramento e da
andlise do desempenho operacional de unidades de captura de carbono. Dessa forma, a abordagem proposta
demonstra que a integragdo entre simulacdo de processos e técnicas de inteligéncia artificial constitui uma
estratégia promissora para a modelagem preditiva de sistemas complexos de captura de CO:, contribuindo para
uma operagdo mais eficiente, sustentavel e economicamente fundamentada.
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I. Introducio

Nas ultimas décadas, o aumento expressivo das emissdes de dioxido de carbono (CO:) provenientes de
atividades industriais e da gera¢do de energia tem intensificado os impactos das mudancas climaticas,
consolidando a captura de carbono como uma estratégia fundamental para a mitigacdo desses efeitos e para a
transi¢do rumo a uma economia de baixo carbono (D’Alessandro et al., 2010; Loachamin et al., 2024). Nesse
contexto, tecnologias de captura pos-combustdo tém recebido atengdo significativa devido a sua aplicabilidade
em unidades industriais existentes.

Entre essas tecnologias, os processos de absor¢do quimica com aminas destacam-se pela elevada
eficiéncia e maturidade tecnologica. Tradicionalmente, aminas primarias como a monoetanolamina (MEA) sdo
amplamente empregadas; contudo, apresentam limitagdes relevantes, como elevado consumo energético durante
a regeneracdo do solvente, degradacdo quimica e corrosdo dos equipamentos. Em contraposi¢do, aminas
terciarias, como a trietanolamina (TEA), tém se mostrado alternativas promissoras, uma vez que apresentam
maior estabilidade quimica e menor demanda energética, mantendo desempenho satisfatorio na captura de CO:
(Loachamin et al., 2024).

Apesar dessas vantagens, o desempenho global dos sistemas de captura por aminas ¢ fortemente
dependente de um conjunto de variaveis operacionais interdependentes, incluindo vazdes, temperaturas, pressdes
e concentragdes do solvente. A natureza ndo linear dessas intera¢des, aliada a dinamica do processo, dificulta a
analise e a previsdo do comportamento do sistema por meio de abordagens tradicionais baseadas exclusivamente
em modelos fenomenologicos ou correlagdes empiricas (Liang & Zhang, 2021).

Nesse cendrio, técnicas de inteligéncia artificial tém se consolidado como ferramentas eficazes para a
modelagem e predigdo de processos industriais complexos. Em particular, as Redes Neurais Artificiais (RNA)
destacam-se pela capacidade de aprender relagdes ndo lineares a partir de dados, permitindo a construgdo de
modelos preditivos robustos mesmo em sistemas altamente acoplados e de dificil descri¢do analitica (Ayodele et
al., 2012; Cavalcanti et al., 2021). Essas caracteristicas tornam as RNA especialmente adequadas para aplica¢des
em processos de captura de CO-, nos quais multiplas variaveis influenciam simultaneamente os indicadores de
desempenho (Liang & Zhang, 2021).

Dessa forma, o presente trabalho tem como objetivo o desenvolvimento de um modelo preditivo baseado
em Redes Neurais Artificiais para estimar varidveis operacionais criticas do processo de captura de CO: por
solu¢do de amina terciaria. O modelo € construido a partir de dados gerados por simula¢des rigorosas no software
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Aspen Plus, permitindo a criagdo de um soft sensor capaz de prever indicadores como a vazdo de CO: capturado
€ 0 consumo energético do processo.

A abordagem proposta visa fornecer uma ferramenta confiavel de suporte a analise operacional e ao
monitoramento do desempenho do sistema, contribuindo para tomadas de decisdao mais rapidas e fundamentadas.
Assim, o uso de modelos preditivos baseados em RNA apresenta-se como uma estratégia promissora para
aprimorar a eficiéncia e a sustentabilidade de unidades industriais de captura de carbono (Cavalcanti et al., 2021;
Loachamin et al., 2024).

II. Metodologia
Processo de Captura de CO: no Aspen Plus

A modelagem e a simulagdo do processo de captura de didxido de carbono (CO:) sdo realizadas no
software Aspen Plus, considerando uma unidade de absor¢do quimica baseada em solu¢do de amina terciaria. O
sistema ¢ modelado de forma a representar uma coluna de absorcdo operando em regime continuo e em
contracorrente, na qual uma corrente gasosa contendo CO: ¢ colocada em contato direto com a fase liquida
absorvente, promovendo a transferéncia de massa entre as fases.

A coluna de absor¢do ¢ implementada no Aspen Plus por meio de um modelo rigoroso, capaz de
representar os balangos de massa e energia do sistema, bem como as interagdes termodindmicas entre as fases
gasosa ¢ liquida. A solugdo absorvente ¢ especificada com base em uma composicdo definida de amina tercidria
em agua, sendo adotadas propriedades fisico-quimicas compativeis com sistemas de captura de CO..

Sao estabelecidas condi¢des operacionais representativas de aplicagdes industriais, incluindo faixas de
temperatura, pressdo, vazdes das correntes de alimentagdo e concentragdo da amina na solugio absorvente. Esses
parametros sdo sistematicamente variados dentro de intervalos previamente definidos, com o objetivo de gerar
um conjunto de dados abrangente e consistente, capaz de capturar o comportamento do processo sob diferentes
regimes operacionais.

Os resultados obtidos a partir das simulagdes no Aspen Plus incluem variaveis de interesse associadas
ao desempenho do processo, como a vazdo de CO: capturado ¢ a eficiéncia de remogdo. Esses dados simulados
sdo posteriormente utilizados como base para o desenvolvimento, treinamento e validagdo do modelo preditivo
baseado em Redes Neurais Artificiais, assegurando coeréncia entre a modelagem fenomenolédgica e a abordagem
orientada por dados.
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Figura 1: Coluna de absorg¢do para captura de CO: no Aspen Plus

Os dados gerados a partir do simulador servem como base para o desenvolvimento e treinamento do
modelo de rede neural artificial, possibilitando a analise preditiva e a otimizagdo do desempenho do sistema de
captura.

Desenvolvimento da Rede Neural Artificial

O modelo de Rede Neural Artificial (RNA) ¢ desenvolvido com o objetivo de predizer o desempenho
do processo de captura de CO: a partir de um conjunto de variaveis operacionais selecionadas. Conforme ilustrado
na Figura 2, a metodologia adotada compreende as etapas de geracdo dos dados por meio de simulagdes no
software Aspen Plus, seguida pelo pré-processamento dos dados e pelo treinamento do modelo de RNA.
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Figura 2: Framework para desenvolvimento e treinamento do modelo de Rede Neural Artificial (RNA) aplicado
a previsdo do desempenho do processo de captura de CO:.

Os dados simulados sdo inicialmente submetidos a procedimentos de tratamento e normalizacdo, de
modo a garantir a adequacao das escalas das varidveis de entrada e a estabilidade do processo de treinamento. Em
seguida, o modelo de RNA ¢ estruturado com camadas totalmente conectadas, empregando a fungdo de ativagdo
ReLU nas camadas ocultas, o otimizador Adam para atualizag@o dos pesos sindpticos e a fungdo de custo do erro
quadratico médio (MSE) como critério de minimizagdo durante o treinamento.

Apds o ajuste dos parametros da rede, o modelo treinado é submetido a uma etapa de validaggo utilizando
um conjunto de dados independente, com o objetivo de avaliar sua capacidade de generalizagdo. O modelo
validado ¢ entdo aplicado na previsdo dos indicadores de desempenho do processo, tais como a vazao de CO-
capturado e o consumo energético, caracterizando sua utilizagdo como um modelo preditivo e ferramenta de
suporte a analise operacional.

Valida¢ao do Modelo e Analise de Desempenho

A validagdo do modelo de Rede Neural Artificial (RNA) ¢ realizada utilizando um conjunto de dados
independente, previamente separado e ndo empregado durante a etapa de treinamento. Essa abordagem tem como
finalidade avaliar o desempenho do modelo em condigdes ndo observadas, assegurando uma analise adequada de
sua capacidade de generalizacdo.

O desempenho preditivo da RNA ¢ quantificado por meio de métricas estatisticas, com destaque para o
coeficiente de determinagdo (R?). Adicionalmente, sio realizadas analises graficas de correlagdo entre os valores
preditos pelo modelo e os valores obtidos a partir das simulagdes no Aspen Plus, por meio de graficos de disperséo
e de paridade.

Essa etapa metodologica permite verificar a acuracia do modelo e sua capacidade de reproduzir o
comportamento do processo sob diferentes condi¢cdes operacionais, validando sua aplicacdo como ferramenta
preditiva para analise do desempenho do sistema de captura de CO..

III.  Resultados E Discussiao

Validaciao do Modelo de Rede Neural Artificial

A Figura 3 apresenta o grafico de dispersdo entre os valores previstos pelo modelo de Rede Neural
Artificial (RNA) e os valores obtidos a partir das simula¢des para a variavel vazdo de CO: capturado (Q_COz).
Observa-se que o modelo apresenta bom desempenho preditivo, com coeficiente de determinagdo R? = 0,9198,
indicando elevada correlagdo entre os valores estimados e os valores de referéncia.

A distribuicao dos pontos ao longo da linha de identidade evidencia a capacidade da RNA em reproduzir
adequadamente o comportamento do processo, com desvios relativamente reduzidos ao longo da faixa
operacional analisada, confirmando a consisténcia do modelo para a previsao dessa variavel de interesse.
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Figura 3: Grdfico de dispersdo entre os valores previstos pela RNA e os valores simulados para a vazdo de

CO: capturado (Q_CO:).
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Observa-se que a tendéncia linear entre os valores preditos e simulados encontra-se bem definida, com
a maior parte dos pontos concentrada nas proximidades da linha de identidade (y = x). No entanto, verifica-se
uma leve tendéncia de subestimag@o para valores mais elevados da vazdo de CO: capturado, o que indica
oportunidades de aprimoramento do modelo por meio de ajustes na arquitetura da rede neural, aplicagdo de
transformagoes nas variaveis de saida ou adogdo de técnicas de regularizagdo durante o treinamento.

A Figura 4 apresenta o desempenho do modelo de RNA na previsdo do consumo de energia no refervedor
(E_reboiler). Para essa variavel, o modelo demonstra desempenho excelente, com coeficiente de determinagdo R?
=0,9430. A distribui¢do dos pontos evidencia elevada aderéncia a linha de identidade, ndo sendo observada a
presenca de padrdes sistematicos de erro. Os desvios pontuais identificados permanecem dentro de limites
aceitaveis ¢ ndo comprometem a acuracia global do modelo, confirmando sua robustez para a previsdo dessa
variavel operacional.
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Figura 4: Grdfico de dispersdo entre os valores previstos pela RNA e os valores simulados para o consumo de
energia no refervedor (E_reboiler).

Analise de Desempenho do Processo

Além da etapa de valida¢do, o modelo de Rede Neural Artificial (RNA) ¢é aplicado a previsdo do
consumo de energia na coluna, variavel de elevada relevancia para a avaliagdo da eficiéncia econdomica do
processo de captura de CO:. O grafico de paridade associado a essa variavel, apresentado na Figura 5, evidencia
uma forte correlagdo entre os valores preditos pelo modelo e os valores de referéncia, com a maior parte dos
pontos concentrada nas proximidades da linha de paridade.

Esse comportamento indica elevada acuracia e bom desempenho preditivo do modelo para a estimativa
do consumo energético, reforcando sua aplicabilidade como ferramenta de apoio a analise do desempenho
operacional do processo de captura de COs.
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Figura 5: Grdfico de paridade entre valores reais e preditos para o consumo de energia do processo.

Essa capacidade preditiva possibilita a avaliagdo rapida do impacto de diferentes condi¢des operacionais
sobre a demanda energética do processo, permitindo analisar a relagdo entre a vazdo de CO: capturado e o
consumo de energia de forma eficiente. Dessa maneira, o modelo fornece suporte a analise comparativa de
cenarios operacionais, contribuindo para tomadas de decisdo mais ageis e tecnicamente fundamentadas.
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Consequentemente, a aplicacdo do modelo preditivo baseado em Redes Neurais Artificiais apresenta
potencial para auxiliar na operacdo mais sustentavel e economicamente eficiente de sistemas de captura de COx,
ao oferecer informacgdes confidveis sobre o desempenho energético do processo.

IV.  Conclusao

Este trabalho apresentou o desenvolvimento, treinamento e validagdo de um modelo preditivo baseado
em Redes Neurais Artificiais aplicado a um processo de captura de dioxido de carbono (CO2) por solucdo de
amina terciaria. A partir de dados gerados por simulagdes rigorosas no Aspen Plus, foi possivel construir um
modelo orientado por dados capaz de estimar, de forma precisa, varidveis operacionais de elevada relevancia para
o desempenho do processo.

Os resultados obtidos indicaram elevada capacidade preditiva, com coeficientes de determinagao (R?)
superiores a 0,91 para a vazdo de CO: capturado e para o consumo de energia, demonstrando a habilidade da
RNA em capturar as relagdes nao lineares entre as varidveis operacionais do sistema. A analise dos graficos de
paridade e dispersdo confirmou a boa acuricia e a capacidade de generalizagdo do modelo, evidenciando sua
robustez frente a dados nao utilizados no treinamento.

A abordagem proposta caracteriza-se como uma estratégia eficaz de modelagem preditiva, com potencial
aplicacdo como soft sensor para suporte a0 monitoramento ¢ a analise do desempenho operacional de unidades
de captura de CO.. Nesse contexto, o modelo desenvolvido pode auxiliar a avaliagdo comparativa de diferentes
condigdes operacionais, contribuindo para tomadas de decisdo mais rapidas e tecnicamente fundamentadas.

Por fim, os resultados deste estudo indicam que a integrag@o entre simulagdo de processos e técnicas de
inteligéncia artificial constitui uma alternativa promissora para a analise de sistemas complexos de captura de
carbono, favorecendo a operagdo mais eficiente, sustentavel e economicamente viavel dessas unidades. Secdes
futuras podem explorar a expansdo do modelo para condi¢des dindmicas e sua integracdo com estratégias de
controle e otimizagao baseadas em dados.
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