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Em processos de industrias quimicas é necessario, muitas vezes, avaliar o comportamento de unidades em
determinados cenérios. Tal avaliacdo pode ser realizada diretamente com testes em planta ou através do uso de
simuladores de processos quimicos. O uso de simuladores, nestes casos, apresenta vantagens, pois nao é
necessario o0 consumo de matérias-primas para a realizacdo de testes além de ndo comprometer a seguranga ou
poluir o meio ambiente.

O software EM SO constitui um simulador dindmico genérico de sistemas, cuja principal aplicagdo tem
sido a modelagem de processos e equipamentos da indlstria quimica. Através da incorporagdo de um otimizador
ao simulador € possivel aumentar suas funcionalidades, entre el as estdo:

? Realizar otimizag@es estaciondrias que, no caso particular de processos quimicos, permitird determinar
as condic¢des operacionais 6timas para se atingir determinados objetivos econdmicos, de segurancae
ambientais.

? Realizar a estimacdo de parametros (cinéticos, de eficiéncia, etc.) dos modelos desenvolvidos, a
partir daalimentacdo no simulador de dados de processos.

? Realizar areconciliagdo de dados de processos, como vazdes, composi ¢des e temp eraturas.

? Readlizar sintese de processos (como redes de trocadores de calor e massa), a partir da
implementacdo de métodos de otimizagdo que contemplem variaveis discretas e continuas.

Neste contexto, o objetivo deste trabalho é a implementagdo de uma interface de comunicacdo do
simulador EM SO com otimizadores. Inicialmente foi desenvolvida uma linguagem para expressar problemas de
otimizacdo. Em seguida, foi desenvolvida uma interface de comunicagdo do simulador em questdo com o
otimizador de cddigo aberto OPT++. Apos a implementacdo a implementacdo da interface, foram realizados
testes, que apresentaram bons resultados relativos aos tempos computacionais para a resolugéo do problema.

1 INTRODUCAO ndo € necess&rio 0 consumo de matérias-primas

para as redlizacles dos testes aém de ndo

A simulagdo de processos quimicos €, nos comprometer a seguranca e prejudicar o meio

dias de hoje, uma ferramenta importante para a ambiente. O software EMSO constitui um
avaliacdo de condic¢des operacionais nas indlstrias. simulador dindmico genérico de sistemas, cuja
Através do uso de tais ferramentas € possivel principal aplicacdo tem sido a modelagem de
avaliar o comportamento de unidades em processos e equipamentos da inddstria quimica. Por
determinadas situagdes. O uso de simuladores se tratar de um simulador dindmico, é possivel

nestes casos apresenta vantagens, pois, com estes, acompanhar as variaveis de processo ao longo do



tempo, sendo possivel simular procedimentos de
parada e partida de unidades assim como mudangas
de pontos de operagdo. O EMSO possui diversas
funcionalidades como a utilizacdo de algebra
esparsa para a resolucdo de sistemas de equagdes
agébrico-diferenciais, diferenciagdo automgatica
entre outros.

Além do wso deste software para simulagdo
de sistemas este ainda pode ser utilizado para
outros fins. O projeto ALSOC (Ambiente Livre
para a Simulacdo, Otimizacdo e Controle) prevé a
implementacdo de rotinas de comunicacdo do
simulador com um otimizador para aumentar o
nimero de funcionalidades deste, apds a
implementacéo de tais rotinas sera possivel:

Realizar otimizagOes estaciondrias, que no caso
particular de processos quimicos permitira
determinar as condi¢des operacionais 6timas
para se atingir determinados objetivos
econdmicos de seguranca e ambientais.

Realizar a estimag&o de parametros (cinéticos,
de eficiéncia, etc.) dos model os desenvolvidos,
a partir da alimentagcdo no simulador de dados
de processos.

Redlizar a reconciliagdo de dados (como
vazbes, composicdes e temperaturas) de
processos.

Realizar sintese de processos (como redes de
trocadores de calor e massa), a partir da
implementagdo de métodos de otimizagéo que
contemplem variéveis discretas e continuas.

2 MATERIAISE METODOS

A implementagdo da comunicagdo do
otimizador com o simulador constituiu-se de 4
etapas:

Consolidagao da linguagem de otimizag&o.
Escolha do solver de otimizag&o.
Desenvolvimento e implementac&o dainterface

de comunicagdo entre o simulador e
otimizador.

Testes.

2.1 Consolidacdo de Linguagem de Otimizacéo
A linguagem de otimizagdo inicialmente proposta
foi consolidada ap6s uma avaliagdo das linguagens
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de otimizagcdo de softwares comerciais. Para
exemplificar a linguagem de otimizacdo foi
apresentado o seguinte problema, apresentado em
Hock e Schittkowski (1981).

min 2 &y(xy + T2 + x3) + 23

zeR:

s, 1<z; <5, i=1,...,4 1)
L1 Tolizly — 25 2 0
B +as+a3+a—40=0.

Tal problema de otimizacdo seria escrito, utilizando
a linguagem de otimizagdo do EMSO, da seguinte
forma:

optimization hs7l |
WARIABLES
x1 as rRealf{pefault=l, Lower=1l, Upper=5);
%2 as Real(befault=5, Lower=l, Upper=5);
%3 as Real(Default=5%, Lower=1l, Upper=5);
x4 as preal(Dpefault=l, Lowear=1l, Upper=5);

MINIMIZE
K LWxd Wl x2+x30 + %3,

EQUATIONS
¥lHx2¥wI®wd > 25,

®¥1¥x]l + X2¥x2 + x3¥x3 + xd¥wd = 40;

OPTIONS

MLPSOTver = Dpt emso H
DutputLeve1 = "all”
relativeaccuracy = 1e =H

end

Através do problema cima, € possivel observar
gue a linguagem apresenta uma forma simples e
compacta, facilitando a expressdo deste tipo de
problema pelo usuério.

2.2 Escolha do Solver de Otimizacéo

Apbés a consolidagdo da linguagem, foi
realizada a revisdo hibliogréfica dos métodos de
otimizacdo (NLP) com e sem restri¢do. E, seguida
foram avaliados solvers de otimizacdo comerciais e
gratuitos disponiveis. Entre ossolvers avaliados, foi
optado pela utilizagdo do pacote OPT++
desenvolvido pelo Sandia National Labs escolhido
pelo fato de se tratar de software livre ( Licenca
Lesser GNU Public Licence ou LGPL )
desenvolvido em “C++” (a mesma linguagem
utilizada no desenvolvimento do simulador)
utilizando conceitos de programacgdo orientada a
objetos. Além disso, tal pacote contém métodos de
otimizagdo que suportam com restricbes ndo-
lineares de igualdade e desigual dade, muito comuns
em problemas de engenharia quimica.



2.3 Desenvolvimento e Implementacdo da
Interface de Comunicacao entre o Simulador
e Otimizador

A implementacdo da interface de comunicagdo
entre o simulador e otimizador foi realizada de
forma a aproveitar as funcionalidades do primeiro
em relagdo ao dgoritmo de diferenciacdo
autometica (para o célculo dos gradientes) e a&s
rotinas de dlgebra esparsa Dessa maneira, cada vez
gue o otimizador necessita avaliar afuncao objetivo
e 0s residuos das restricdes, assim como seus
gradientes, este solicita ao simulador que tais
equacdes sejam avaliadas para o célculo de uma
nova direcdo de busca ou um novo passo. Td
esquema de comunicacdo é apresentado na Figura
1

SIMULADOR SOLVER
definigiio problemu L, imicinlizncio do
problerms
cilcule jacobiana

- Hesoluciio do

avalingiin das hongdes problema

publicagio dos

———  linulecio
e lrados

do problema

Figura 1: Esquema de comunicagdo do otimizador
com o simulador.

Entre o simulador e o otimizador (solver) existem
funcdes que “traduzem’ os dados de um aplicativo
para 0 outro para garantir que 0S mesmos sejam
recebidos de forma correta. Este “tradutor” é
denominado de interface de comunicagcdo, que é
constituida de trés funcdes:
Func&o create: E responsavel pelainicializacio
dos parametros do otimizador como nimero de
varidveis de decisdo, fungdo objetivo,
restri¢cdes de igualdade e desigualdade, etc.
Func&o solve: E responséavel pela resolucéo do
problemaem si.
Funcdo destroy: E responsavel pela liberagio
da memdria alocada para a resolugdo do
problema assim como a publicagdo dos
resultados.

Como cada otimizador possui fungdes internas
diferentes, as interfaces necessariamente também
serdo, de acordo com o otimizador utilizado. No
caso do otimizador OPT++, as funcdes descritas
acima foram implementadas para redizar a
comunicagdo do mesmo com o0 EM SO.
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24 Testes

Para avaliar a eficacia da implementagéo,
foram realizados testes com problemas de
otimizagdo presentes na literatura, estes seréo
apresentados na se¢éo seguinte.

3 RESULTADOSE DISCUSSOES

Inicialmente foram realizados testes para
comparar a eficicia da implementacdo realizada
com problemas executados a partir de cédigo
compilado com e avaliagdo analitica dos gradientes
e com cédigo compilado e avaliagdo dos gradientes
através de diferencas finitas. Para fins de
comparagdo foi utilizado o problema 71 proposto
por Hock e Schittkowski (1981), apresentado na
Equacdo 1, onde estd presente uma restricdo de
igualdade linear e uma nao-linear. Os resultados
sdo apresentados através da Tabela 1.

Tabela 1: Comparagdo entre a resolugdo do
problema utilizando a implementacéo realizada e a
resolugdo com c6digo compilado.

Solver Tempo ()*

EMSO e OPT++. 0.006
OPT++ com avdiacdo dos 0.0059
gradientes de forma analitica.
OPT++ com avdiacdo dos 0.0062
gradientes por diferengas finitas.

* M édia de 10 execugBes

Através da Tabela 1, é possivel observar que a
resolucdo do problema utilizando o EMSO e
OPT++ apresentou resultados semelhantes ao
problema resolvido utilizando o OPT++ com o
codigo compilado, isso indica, inicialmente, que o
aproveitamento das rotinas internas do EMSO para
a avaliacdo da funcéo objetivo e restricdes foram
eficazes. Porém, para a comprovagdo de tal
afirmacdo, € necessario repetir a mesma avaliagéo
utilizando problemas que envolvam uma
quantidade maior de varidveis de decisdo e de
restricbes e, por consequéncia, realizem uma
quantidade maior de avaliagbes de tais fungdes
(funcBo objetivo e restricbes de igualdade e
desigualdade). Cabe ressaltar que nos testes acima,
todos os aplicativos chegaram a uma mesma
solucao.
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~ 1
4 CONCLUSOES -

L

A implementacdo realizada apresentou resultados
bons para o tipo de problema avaliado, porém, é
necessaria, a resolugéo de problemas maiores (mais
varidveis de decisdo e de restricdes). Para fins de
avaliagdo, também é necess&rio a comparagio com
aplicativos comerciais.
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