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RESUMO

Neste trabalho, aplicou-se uma generalizacdo do método Bound Contraction (BC)
num problema de otimizacdo de engenharia quimica, ndo convexo com termos
bilineares e funcées mondtonas. Obteve-se o 6timo global em 2,1 segundos de
CPU.

INTRODUGAO

No contexto industrial, sdo necessarios projetos equipamentos de forma que
minimizem o custo de projeto e operacdo ou maximizem a producado de determinado
produto. Contudo, os modelos sdo muitas vezes ndo-lineares e podem introduzir nao
convexidades no problema, o que dificulta a otimizacdo, pois podem resultar em
multiplos minimizadores locais. Neste sentido, sdo necessarios modelos avancados
de busca para superar as dificuldades da natureza ndo convexa dos modelos.

No presente trabalho aplicamos uma generalizacdo do método BC desenvolvido por
Faria e Bagajewicz (2010) para termos bilineares. O método em questéao refere-se a
mecanismos que ajustam os limites inferior e superior das variaveis selecionadas
previamente, até que uma determinada tolerancia seja atingida. Esta generalizagao
requer monotonicidade, o que ndo € um obstaculo porque podem ser realizadas
reformulacdes de fungdes nao mondtonas.

MATERIAIS E METODOS

Generalizacao do método Bound Contraction
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Considere um modelo de otimizacdo que contém termos que sao produtos de duas
variaveis continuas x; e y; e que podem ser substituidas por uma variavel continua

z;;, definida como:

XiYj vVi=1,...m;Vj=1,...,m (1)
em que x; e y;, estdo sujeitos a determinados limites:

xF<x;<xf vi=1,..,n (2)

v<y; <y’ vj=1..m (3)

Considere modelos de otimizagdo que contenham nao-linearidades racionais e/ou
n&o racionais:
gxpy)) Vi=1,...,m;Vj=1,...,m (4)

em que g(x;,y;) € uma fungdo monotona crescente ou decrescente em uma variavel
e crescente ou decrescente em outra ou crescente/decrescente em ambas.
Considerando g(x;,y;) monétona crescente em ambas as variaveis, Nnosso
relaxamento é o seguinte:

zij < g(xl Vi ) Vi=1,.,mVj=1,..,m (5)
ziy 2 gLy Vi=1,..,mVj=1,..m (6)

em que x- e x/, y* e y” sdo os limites inferior e superior atualizados para x; e y;,
respectivamente. Desta forma, o problema relaxado proposto se torna linear,
chamado de Lower Bound - LB. Em contrapartida, o problema original € chamado de
Upper Bound — UB. Sejam 2;;, %; € ¥; as solugbes do LB, sdo introduzidos valores de

referéncia (x]) para cada variavel:
) PPN A o ~ . 2i)) - 7
xiref =fx( )(zil,ziz,...,zim;yl,yz,...,ym) = Min {A—‘f}Vl =1,...,n (7)
vj=1,.mYj
Apdés, sao introduzidas distancias de xiref aos limites inferior e superior de x;:
dr = xiref — xk Vi=1,..,n (8)
V=3V —x" vi=1,...n (9)

Sem perda de generalidade, assumiu-se que d} é a menor distancia, isto &, x]*

esta mais préximo de %" do que de %/ e definimos o modelo Linear Auxiliar Inferior
ALBF, modificando (5):
zy<gxy’) vi=1..m (10)
zi; = g(xref +sdf,yf) Vi=1,..m (11)
Analogamente, o modelo Linear Auxiliar Superior ALBY ¢ definido para a variavel x;,
modificando (6):
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zi; < g — sdf,y/) Vj=1,..m (12)

zij=g(xhyl) Vi=1..m (13)

em que s pode variar de zero a um em ambos 0s modelos. Assim, pode-se executar

o problema ALB} para diferentes valores de s até chegar a um ponto s = s* em que

o problema é infactivel para um valor acima de s*, ou sua solugdo € maior que a

solucao UB corrente. Entao o limite superior da variavel x; é atualizado considerando

s*. Similarmente ALB/ é executado para diferentes valores de s até encontrar o

ponto s =s*, em que o problema é infactivel ou sua solugcdo é maior que que a

solugdo UB corrente. Quando isso acontece, o limite inferior da varidvel x; é
atualizado para ser o novo ponto baseado em s*.

Problema de design de reatores quimicos

O problema foi proposto por Manousiouthakis e Sourlas (1992) e envolve dois
reatores de tanque agitado (CSTR) de mistura perfeita, onde ocorrem as reacdes

A il B “ CeA : B “ C para o primeiro e segundo reator, respectivamente. 4, B e C
sdo componentes do sistema. Em ambas as reacdes sdo assumidas cinéticas de
primeira ordem. As variaveis x, e x; sdo concentracoes de A na saida do primeiro e
segundo reator, respectivamente e x; € x, sdo concentracbes de B na saida do
primeiro e segundo reator. O objetivo é projetar um design de modo que a
concentracdo de B na corrente de saida do segundo reator x; seja maximizada e
ndo exceda um determinado limite superior no custo de investimento. A
concentracdo de entrada de A no primeiro reator € 1 mol/L e as constates cinéticas
sd0: ky = 0.09755988 s, k; = 0.99k,, k, = 0.0391908 s™%, e k; = 0.9k,.

Min FUB = —x,

s.a:xg + koxoxy =1

X1 — Xg + k1x1x5 =0

Xy +x9 + koxoxy =1

X3 =Xy, + X1 —Xg+ k3x3x5=0

x°+x2° <4

0 <xg,%x1,%2,x3 =1
0 <x4,x5 <16
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Este problema, contém minimizadores locais muito préximos ao étimo global: Os
6timos locais sédo: x = (0,390; 0,390; 0,375; 0,375; 16; 0)T, com FY8 = —0.375, e em
x = (1; 0,393; 0; 0,388; 0; 16)T com FY8 =—-0.3881. A solugdo o6tima global é
x = (0,771462;0,516997; 0,204234; 0,388812; 3,036504; 5,096052)" com FYB =
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—0.38881143. Para aplicar o método BC no problema, definimos as variaveis:
Zo = XoXa, Z1 = X1Xs, Zy = XXy, Z3 = X3Xs, € Wy = x3°, wy = x3°. O procedimento de
contracdo € realizado escolhendo x; € {x,,xs} a serem contraidas. Ap6s a
substituicdo de variaveis, temos o a formulacdo do problema LB relaxado e o0 método
€ aplicado conforme a metodologia ja discutida.

RESULTADOS E DISCUSSAO

O procedimento encontra a solucdo na primeira iteragcdo, que contrai
significativamente a concentragdo de B na corrente de saida do segundo reator (x3)
e traz a funcdo objetivo do Lower Bound de —0,48115036 para —0,388837496 que
tem uma lacuna de 0,0075%. A solucéo global (FY8 = —0,38881143) é encontrada
em 2,1 segundos de CPU.

CONCLUSOES

O problema de design de reatores quimicos demonstrou que o método BC para
otimizacdo de modelos com convexidades, é eficaz para encontrar a solugao étima
global de maneira rapida e precisa, mesmo neste caso com multiplos 6timos locais
proximos ao 6timo global. Assim, destaca-se o potencial do método BC como uma
ferramenta robusta para resolver problemas complexos de otimizacdo na
engenharia.
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