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1 Resumo

Nas aplicacoes de técnicas em otimizacao, como por exemplo na area de Engenharia
Quimica, a solucao de interesse é o 6timo global dos problemas que representam o modelo
real. A dificuldade central da busca pelo 6timo global resulta do fato que os algoritmos
usuais em otimizacao dependem fortemente do ponto inicial e a sequéncia de aproximacoes
converge a um ponto estaciondrio, 6timo local, que pode ou nao ser o 6timo global. A
proposta nesta pesquisa € elaborar um algoritmo de otimizacao global do tipo duas—fases,
isto é, ciclos que envolvem uma etapa onde sao acionadas as heuristicas e uma etapa
local onde sera acionado um otimizador local. Os algoritmos propostos serao aplicados
a resolucao de um conjunto de problemas da Engenharia Quimica e a expectativa é a de
obter bons métodos, oferecendo alternativas competitivas para a resolucao de modelos
que requerem 6timo global.

2 Justificativa e Objetivos

O Grupo de Otimizacao em Matematica Aplicada, sob coordenacgao do prof. José Mario
Martinez conta atualmente com 09 professores colaboradores, 13 alunos de pés—graduagao
e 05 alunos bolsistas em Iniciacao Cientifica. Além dos varios projetos individuais de pes-
quisa, temos em vigéncia o projeto tematico 01/04597-4, Métodos Computacionais em
Otimizacdao. Os pesquisadores do grupo desenvolvem trabalhos com temas diversos den-
tro da Otimizagao sendo que a otimizacao de problemas restritos e a resolucao de sistemas
nao lineares podem ser citados como temas centrais tanto através de propostas de novos
algoritmos como sob a elaboracao de softwares e resolucao de problemas aplicados.

A realizacao desta pesquisa permite a integragao do aluno a este grupo, iniciando seus
trabalhos em otimizacao em nivel de pdés—graduacao. Na graduacao teve um desempe-
nho excelente nas disciplinas que cursou e com relagao a trabalhos de pesquisa, o aluno



trabalhou em dois projetos de iniciacao cientifica sendo que o primeiro projeto teve fi-
nanciamento Pibic/CNPq e foi elaborado no periodo agosto de 2001 a julho de 2002 com
tema em Algebra Linear e Aplicagoes e o segundo projeto contou com o financiamento
da Fapesp e teve como tema Técnicas Multigrid para Resolucao de Sistemas Lineares e
Nao Lineares e foi elaborado no periodo setembro de 2002 a agosto de 2003. O aluno
ja foi admitido no programa de pdés—graduacao em Matematica Aplicada através de um
processo de selecao realizado por exame e cartas de recomendacao.

O objetivo deste projeto é a elaboracao de uma pesquisa que visa a ampliacao dos conhe-
cimentos do aluno na area de Otimizacao. O tema proposto, Otimizacao Global permite
a realizacao de um trabalho que envolve a proposta de algoritmos, a elaboracao compu-
tacional dos mesmos e testes em problemas classicos e aplicados.

3 Detalhamento do Tema

3.1 Introducao

Os problemas que serao tratados nesta pesquisa sao:
problemas de minimizacao com restri¢coes de canalizacao:

min f(z), (<z<wu, f:R"— R,
problemas restritos de minimizacao com restrigoes gerais e de canalizacao:

min  f(z) f:R"— R
s. a.: h(x)

e problemas com formulagao MINLP: problemas nao lineares restritos com varidveis con-
tinuas e inteiras.

Em pesquisas na literatura especializada sobre aplicagoes de técnicas em otimizagao, prin-
cipalmente na drea de Engenharia Quimica, é possivel constatar que um grande ntimero
de problemas resulta em modelos nao lineares com func¢oes nao convexas e as nao con-
vexidades levam a multiplos étimos locais tornando dificil a tarefa de identificar o 6timo
global, que é a solucdo de interesse nestas aplicagdes, [?], [?], [?] e [?]. A dificuldade
central da busca pelo 6timo global resulta do fato que os algoritmos usuais em otimizacao
dependem fortemente do ponto inicial e a sequéncia de aproximacoes converge a um ponto
estacionario, 6timo local, que pode ou nao ser o 6timo global.



Os algoritmos em otimizagao global [?] podem ser classificados em técnicas estocdsticas
e deterministicas. Métodos estocdsticos, apresentam a vantagem de nao fazer qualquer
exigéncia sobre as fungoes que definem o problema e requerem heuristicas em seus proce-
dimentos de busca, convergindo para o étimo global a medida que o tempo de execucao
tende a infinito. Entre os métodos estocasticos destacam—se métodos de busca aleatéria,
clustering e as metaheuristicas: simulated annealing [?], [?], algoritmos genéticos e tabu
search [?], [?] e [?]. As técnicas deterministicas procuram tirar proveito da estrutura do
problema, das particularidades das fungoes envolvidas e em geral garantem convergéncia
finita a um nivel pré-estabelecido de precisao. Entre os processos deterministicos podemos
citar os métodos do tipo branch-and-bound e algoritmos de decomposicao, [?], [?].

A proposta nesta pesquisa é elaborar um algoritmo de otimizacao global do tipo duas—
fases, isto é, ciclos que envolvem uma etapa onde sao acionadas as heuristicas e uma etapa
local onde sera acionado um otimizador local.

As heuristicas tém por objetivo:

a) identificar boas regides de busca que contenham boas aproximagoes iniciais para um
otimizador local;

b) evitar que um mesmo 6timo local seja obtido repetidas vezes pelo otimizador local;

¢) identificar sub— e super—solugbes e incorporar estas informagdes no processo de re-
solucao;

d) gerar sequéncias que nao caiam em armadilhas de 6timos locais e busquem com mais
intensidade as direcoes que conduzem ao 6timo global.

Identificada uma boa aproximagao inicial, a investigagao sera realizada através de Box-Quacan,
7], [?] e [?]. O algoritmo implementado neste software é do tipo Lagrangeano Aumentado

e se aplica a problemas de otimizacao com restrigoes gerais. Em cada iteracao externa

é resolvido um subproblema de minimizacao com restricoes de canalizacao através de
Box. Este algoritmo possui propriedade de convergéncia global, isto ¢, a partir de qual-
quer chute inicial gera uma sequéncia convergente a um ponto estacionario (étimo local)

e comprovou em trabalhos anteriores [?] que é um pacote robusto e competitivo na re-
solucao de problemas de programacao nao linear constituindo um bom solver local para

o algoritmo de otimizagao.

3.2 Estratégias

As seguintes estratégias que serdo analisadas na composi¢ao dos algoritmos [?]:

e Multiple Random Search ou Multistart
Esta técnicas tém por objetivo gerar conjuntos de pontos e selecionar aproximacoes



iniciais para o otimizador local. Tais pontos podem ser gerados de forma aleatéria
ou sistematica e a selecao de aproximacoes iniciais usa como informacoes os valores
da fungao objetivo e/ou os critérios de factibilidade. Considerando que o algoritmo
Box—-Quacan para problemas restritos baseia—se em técnicas de Lagrangeano aumen-
tado, o procedimento de geracao de pontos deve considerar apenas as restricoes de
canalizacao das variaveis. A idéia é bastante simples e deve ser acoplada a outras
técnicas em otimizacgao global, principalmente para evitar que um mesmo étimo
local seja obtido repetidas vezes pelo otimizador local.

Clustering

E uma forma modificada da técnica multistart com o objetivo de evitar a obtencao
de um mesmo 6timo local. Para isto a selecao de um ponto inicial é mais cuidadosa
pois adota critérios (clustering) para identificar grupos de pontos que estao em uma
mesma vizinhanga de um mesmo 6timo local e somente um ponto de cada grupo
serd usado como aproximacao inicial para o solver local.

Tunneling e Cutting

As idéias basicas destas duas estratégias tém por objetivo evitar a obtencao de um
otimo local previamente obtido. Considerando o problema com restri¢oes de cana-
lizagao, em técnicas baseadas em tunneling, [?], a proposta é obter uma sequéncia
6timos locais com valores decrescentes para a func¢do objetivo: f(z7) > f(z3)... >
f(z3). Em sua forma original, esta estratégia consiste em duas etapas: minimizagdao
local onde é acionado o otimizador local e tunneling onde o objetivo é encontrar um
ponto em outra regiao, com valor menor para a funcao objetivo. Esta proposta
pode ser extendida para problemas restritos ou entao a restrigao f(x) < frest pode
ser incorporada ao conjunto de restrigoes, e neste caso, estaremos trabalhando com
técnicas conhecidas como Cutting Plane ou Cut Region, [?].

Simulated Annealing

O conceito desta heuristica estd fundamentado na analogia entre o processo de res-
friamento de um metal, [?] e o procedimento para minimizar uma fungao, [?]. No
caso do metal dois parametros sao fundamentais: taxa de resfriamento e o tempo
de permanéncia em cada nivel para que seja atingido o equilibrio térmico. Para a
otimizagao de fungoes acréscimos no valor da funcgao sao aceitos de forma controlada
(na tentativa de nao cair em armadilhas de 6timos locais), mas a probabilidade de
aceitar um aumento em f diminui a medida em que aumenta o nimero de iteracoes.
Por analogia com o caso fisico, no inicio do processo a tolerancia (temperatura) é alta
o que possibilita que um grande nimero de pontos sejam aceitos como potenciais
(para aproximagoes iniciais do otimizador local, por exemplo). Com o desenrolar do
processo (execugao das iteragoes) esta tolerancia diminui (processo de resfriamento)
até atingir o nivel zero, no qual somente pontos que resultem em decréscimos es-
trito em f serdao aceitos. Alguns parametros sao fundamentais para este processo,



notadamente a tolerancia inicial, a duragao de cada nivel e a funcao que ajusta a
tolerancia ao final de cada nivel. Esta técnica tem sido explorada com sucesso em
alguns trabalhos, [?] e [?].

Multilevel Annealing

As técnicas ou métodos Multigrid foram originalmente propostas ([?], [?]) para a
resolucao de problemas de valor de contorno. Atualmente, os fundamentos basicos
desta técnica tém sido também empregados para resolucao de sistemas algébricos
que modelam outras aplicacoes além dos problemas de valor de contorno.

Em técnicas multigrid aplicadas a resolugao numérica de problemas de valor de
contorno a proposta fundamental é trabalhar nao apenas sobre a malha resultante
da discretizacao do problema com espagamento h, mas, com malhas mais grossas
(coarse grids), obtidas ao se usar espacamentos maiores como por exemplo 2h, 4h.
A vantagem nestes casos, é que os sistemas lineares resultantes serao menores, e a
matriz de coeficientes sera melhor condicionada. Contudo, existe a necessidade de
se definir operadores que permitam a transicao de uma malha para a outra: ope-
radores de Prolongagao ou Interpolacao e operadores de Restrigcao. Um algoritmo
pode ser composto de modo a realizar iteracoes em diferentes niveis, sendo que se a
sequencia de malhas resultar em uma malha com poucas variaveis, o sistema linear
resultante pode ser resolvido exatamente através de um método direto.

Além de poder fornecer melhores aproximacoes para o problema na malha h as
iteragoes realizadas em malhas mais grossas permitem uma aceleracao no processo
resultando em nimero menor de iteragoes. Esta aceleracao se deve a propriedade
da suavizagdo do erro descrita em [?].

Em [?] e [?] s@o descritas algumas possiveis estratégias de otimizagao global asso-
ciadas a técnicas multigrid. As aplicagoes que tornam possivel esta composicao é
dependente do problema, isto é aqueles que permitem a resolucao em subespacos
de dimensoes menores ou aqueles que possuem uma formulacao que permite o pro-
cessamento separado em cada escala do problema, combinado com interacoes entre
estas escalas. Neste caso, o correto é usar o termo multiscale em lugar de multigrid.

A composicao das duas técnicas: multigrid e simulated annealing baseia—se nas
propostas basicas de cada uma estabelecendo uma analogia entre os niveis de tem-
peratura do processo simulated annealing e a dimensao do problema, multiscale, a
ser trabalhado em cada um destes niveis.

Denotando por X, o conjunto das variaveis originais do problema escolhidas para



compor o nivel em menor dimensao e adotando como heuristica o simulated an-
nealing, a monitoragao do conjunto X. é uma tarefa necessaria em cada nivel de
temperatura (ou tolerancia). Esta monitoracdo consiste em avaliar estas varidveis
através de alguma medida de equilibrio (ou estagnacao). Uma vez que esta situagao
¢ identificada, novas varidveis devem ser associadas ao sistema. As candidatas po-
dem ser escolhidas a partir de seu significado fisico ou por alguma critério que
envolva sua correlacao com as demais varaveis. Ou, como ocorre com as estratégias
multigrid, a incorporacao de novas variaveis pode ser realizada através de processos
de interpolacao, e neste caso, é preciso estabelecer estes operadores.

3.3 Aplicacoes

A partir do exposto é possivel perceber que centralizando um mesmo otimizador local,
varios algoritmos poderao ser propostos e € esta a intencao. Os algoritmos propostos serao
aplicados a resolucao de um conjunto de problemas extraidos da Engenharia Quimica.
Trabalharemos inicialmente com um modelo especifico, por exemplo, as formulagoes nao
lineares (NLP) resultantes de redes de troca de calor: Heat exchanger network synthesis,
[?7]. Numa etapa mais avangada, a proposta é trabalhar com formulagdes destes problemas
que envolvam varidveis de decisao (varidveis 0-1), uma vez que a formulagdo mais completa,
do problema mencionado acima é do tipo MINLP (mixed integer nonlinear programming)
com varidveis bindrias. Em seguida, o objetivo é aplicar e/ou adaptar o algoritmo a outros
modelos da Engenharia Quimica.

Para a técnica Multilevel Annealing a proposta ¢ buscar por aplicagoes em que seja natural
a resolucao de problemas em dimensoes menores coarse variables isto é, aqueles que a
prépria natureza fisica possibilita a identificacao das variaveis que compoem os conjuntos
de varidveis em niveis de menor dimensao.

Temos expectativa de obter bons algoritmos, oferecendo alternativas competitivas para
resolucao de problemas resultantes de aplicagoes em Otimizagao.



4 Cronograma e Plano de Trabalho

12 semestre de 2004:

e cursar disciplinas Matrizes, Analise Aplicada, Métodos Computacionais de Algebra
Linear;

e agssistir ao Seminario de Otimizacao;
e realizar revisao de literatura em Otimizacao Global.
22 semestre de 2004:
e cursar Analise Numérica I, Métodos de Otimizacao, e disciplina de Tépicos;
e agssistir ao Semindrio de Otimizacao;

e completar a revisao de literatura e iniciar a elaboragao de algoritmos envolvendo
um otimizador local e estratégias para étimos globais;

Janeiro-Fevereiro de 2005:
e iniciar redacao da tese e preparagao para exame de qualificacao.

Marco 2005:

e exame de qualificagao;

e redacao do primeiro relatorio anual para a entidade financiadora.
12 semestre de 2005:

e cursar Analise Numérica II e disciplina de Tépicos;
e participar dos semindrios em Otimizacao;

e organizar os testes computacionais: busca e resolucao de problemas reais e elabo-
racao de graficos comparativos.

22 semestre de 2005:

e finalizar as implementagoes computacionais e comparagoes.
Janeiro-Fevereiro de 2006:

e finalizacao da redagao da tese.
Final de fevereiro de 2006:

e defesa de tese.



5 Material e Métodos

O material de apoio tedrico é constituido por livros cldssicos em otimizagao, [?], [?], [?],
7], [?] e artigos com os temas especificos citados na se¢ao 3. Todo este material faz parte
do acervo da biblioteca do Imecc. O material de apoio computacional é composto pelo
software MatLab (versdo 6.1) que estd instalado nos computadores dos laboratérios de
Ensino do Imecc e o software Box-Quacan disponivel em todos os laboratérios.

6 Forma de Analise

O acompanhamento do projeto sera realizado através de reunioes semanais entre o aluno
e a orientadora e a partir do segundo semestre de 2004 o aluno apresentard um seminario
por semestre na disciplina Semindarios em Otimizacao. A participacao nestes seminarios
¢é fundamental para a integracao do aluno ao grupo e também por possibilitar discussoes
do material apresentado, resultando em contribuigoes para o desenvolvimento da tese.
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