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Predicao de propriedades termodinamicas
de equilibrio liquido-vapor com uso de
redes neurais

RESUMO

OBJETIVO: Comprovar a eficiéncia das redes neurais artificiais (RNA) na predicdo de
propriedades de equilibrio do sistema binério 4gua-1-butanol. METODOS: Obter dados
para as faixas de composicdo do sistema as pressdes de 380, 600 e 900 mmHg pelo
método NRTL e 760 mmHg via literatura experimental. Dividir o conjunto de dados para
treinamento, validacdo e testes, para o equilibrio liquido-vapor isobarico. Realizar o
desenvolvimento da estrutura da RNA em ambiente MATLAB® variando o numero de
neurdnios da camada oculta até a divergéncia do erro quadratico médio (MSE), sendo o
erro calculado entre o valor dado pela rede e o valor experimental. RESULTADOS: A
melhor topologia que atende ao sistema em uso foi com 5 neurdnios na camada oculta,
verificando-se étima correlagdo e pouca divergéncia para a temperatura e uma correlagdo
satisfatéria para a fracdo molar. CONCLUSOES: Foi possivel comprovar a eficiéncia das
RNAs na predicdo de propriedades termodindamicas para o sistema agua-1-butanol, dada a
proximidade dos dados calculados com os experimentais. As RNAs mostram-se eficientes
quanto a predicdo de dados estranhos ao treinamento, mas que componham de forma
intermediaria esse mesmo conjunto.

PALAVRAS-CHAVE: Redes neurais artificiais. Propriedades termodinamicas. Equilibrio
liquido-vapor.
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1 INTRODUCAO

Para dados termodindmicos de equilibrio liquido-vapor (ELV) os ensaios
laboratoriais por vezes requerem condicGes de dificil satisfacdo (pressdo e
temperatura critica, por exemplo), além de trazer demora aos estudos cientificos
devido tempo empreendido em cada ensaio. Via modelagem matematica
encontra-se pela frente a complexidade as equac¢des que se aproximam de um
sistema real, optando entdo pela simplificacdo, por vezes deixando de lado a
precisdo necessaria para diversos problemas.

Estudos em diversas areas tem mostrado o uso eficiente de redes neurais
artificias, ou RNAs, para predizer situagles, a¢des, dentre outras como dados
termodindmicos.

Neste trabalho serd discutido e avaliado o uso das RNAs para a predicdo de
dados termodinamicos de ELV para o sistema binario 1-butanol-agua. A escolha
desse sistema foi mediante a disponibilidade dos dados experimentais na
literatura. Se fard um estudo da melhor topologia mediante a avaliacdo dos erros
frente aos dados esperados.

2 METODOLOGIA

Segundo Si-Moussa et al. (2008), para uma escolha adequada de uma RNA
aplicada a problemas de engenharia, levam-se em conta os seguintes fatores:
arquitetura da rede, topologia da rede (niUmero de camadas ocultas, nimero de
neurénios das camadas ocultas), funcbes de ativacdo e algoritmos de
treinamento.

A arquitetura de rede utilizada serd do tipo Feedforward. A topologia das
RNAs serd dada por uma camada oculta. Ainda sobre a topologia, o nimero de
neurdnios da camada oculta serd objeto de avaliagdo deste trabalho, de modo
que satisfaca o problema proposto, consistindo na variacdo de dois até um
numero maximo de neurdnios onde o erro quadratico médio (MSE) comece a
divergir. A funcdo de ativacdo escolhida foi a sigmoidal e o algoritmo de
treinamento sera Algoritmo de Levenberg-Marquardt.

A aplicacdo da rede neural em todas as etapas, criacdo, divisdo dos conjuntos
de dados, normalizacdo para a funcdo de ativacdo, treinamento e testes serd

desenvolvida no MATLAB® (versdo R2013b). Sendo gerada uma funcgao respectiva
para cada uma das topologias.

O sistema (1)agua-(2)1-butanol sera avaliado em equilibrio a pressdo
constante. Serdo os parametros da camada de entrada: pressao do sistema (P) e
fracdo molar da agua na fase liquida (x;). Os pardmetros de saida serdo:
temperatura do sistema (T) e fragdo molar da agua na fase vapor (y1).

2.1 DIVISAO DOS CONJUNTOS DE DADOS

Os dados para os conjuntos serdo calculados obtidos via modelagem
matematica pelo método NRTL (veja Silveira et al. (2016, p. 4)) e experimentais
via literatura (veja Stockhardt et al. (1931)). Os dados do conjunto de
treinamento e validacdo serdo os calculados e para o conjunto de testes serdao os
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experimentais. Para garantir que a rede realmente tenha chegado a
generalizacdo para o problema determinado, todos os conjuntos e subconjuntos
deverdo conter dados diferentes (HAYKIN, 2001).

Os dados calculados serdo no total de 300, sendo 100 dados cada uma das
trés pressdes diferentes: 380 mmHg, 600 mmHg e 900 mmHg. Eles serdo
divididos em 70% para o treinamento e 30% para a validacdo. Os dados
experimentais serdo no total de 25, sendo referentes a pressao de 760 mmHg.

3 RESULTADOS E DISCUSSOES

Foram utilizados inicialmente dois neurénios na camada oculta, configurando
a topologia 2x2x2 (dois neurénios na camada de entrada, dois na camada oculta
e dois na camada de saida), variando de forma crescente, para a obtencdo de
melhores resultados, até oito neurbnios na camada oculta com a parada
determinada pelo aumento (divergéncia) do MSE.

Tabela 1 —Varia¢do dos neurdnios na camada oculta e comportamento dos parametros
MSE e R

Topologia MSE R
2x2x2 3,25E+00 9,54E-01
2x3x2 2,59E+00 8,77E-01
2x4x2 2,40E+00 9,13E-01
2x5x2 2,20E+00 9,65E-01
2x6x2 5,94E+00 9,60E-01
2x7x2 3,82E+00 9,54E-01
2x8x2 3,12E+01 9,61E-01

Fonte: Autoria prépria (2017).

O parametro MSE diz a respeito de qudo longe do valor esperado (dados
experimentais do conjunto de teste) estad o valor calculado pela RNA, ja o R diz
respeito a dispersao dos dados sendo o ideal igual a 1. Na Tabela 1, foi observado
na topologia 2x5x2 o valor de MSE mais préximo a zero e também o valor de R
mais proximo a 1, observando-se assim a melhor topologia de RNA para esse
conjunto de dados. Acima de 5 neurdnios na camada oculta ha divergéncia no
MSE, demonstrando uma possivel perda de generalizacdo ja que o conjunto de
testes é desconhecido pela rede que foi treinada com faixas de composicdo para

pressdes acima e abaixo da pressao do conjunto de testes.

Figura 1 — Relagdo entre o valor esperado e o calculado para os parametros de saida
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Fonte: Autoria prépria (2017).
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4 CONCLUSAO

Foi possivel comprovar a eficiéncia das RNAs na predicdo de dados do
equilibrio liquido-vapor (ELV), embora ndo tenha sido alcancado a idealidade dos
parametros de avaliacdo do erro, pois, tanto a temperatura (T) como a fracdo
molar (y;), conforme observado na Figura 1, demonstraram grande correlagdo
com os dados experimentais em especial a temperatura do sistema. Certa
dispersdao nos dados da fracdo molar devem-se a natureza decimal dos dados,
além de que resultados melhores seriam alcancados caso todos os dados de
treinamento fossem de natureza experimental.

Conforme abordado por Ribeiro (2005), RNAs sdo eficientes na predicao de
dados do ELV quando se busca prever uma faixa de composic¢ado intermediaria das
utilizadas para o treinamento da rede.
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Prediction of thermodynamic properties of
liquid-vapor equilibrium using neural
networks

ABSTRACT

OBIJECTIVE: Verify the efficiency of artificial neural networks (ANNs) in the prediction of
equilibrium properties of the water-1-butanol binary system. METHODS: Obtain data for
composition ranges of the system at pressures of 380, 600 and 900 mmHg by the NRTL
method and 760 mmHg via experimental literature. Divide the data set for training,
validation and testing, into the isobaric liquid-vapor equilibrium. Perform the
development of ANN structure in MATLAB® environment by varying the number of
neurons in the hidden layer until divergence of the mean square error (MSE), the error
being calculated between the value given by the network and the experimental value.
RESULTS: The best topology that attends to the system in use was with 5 neurons in the
hidden layer, being verified an optimum correlation and little divergence for the
temperature and a satisfactory correlation for the molar fraction. CONCLUSIONS: It was
possible prove the efficiency of RNAs in the prediction of thermodynamic properties for
the water-1-butanol system, given then proximity of the data calculated with
experimental ones. ANNs are efficient in predicting extraneous data to training but that in
an intermediate way composing the same set.

KEYWORDS: Artificial neural networks. Thermodynamic properties. Vapor-liquid
equilibrium.
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