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RESUMO - O objetivo deste trabalho é apresentar uma nova toolbox desenvolvida em
ambiente MATLAB para solucdo de problemas de otimizagdo dinamica com diferentes
caracteristicas: tempo final livre, restricbes de trajetoria, restricBes finais e maultiplas
variaveis de controle. A toobox disponibiliza de um ambiente intuitivo para modelagem,
com insercdo dos modelos algébrico-diferenciais, parametros, funcdo objetivo e
restricdes. Adicionalmente foram desenvolvidos algoritmos que permitem o coémputo
automatico das equacbes de sensibilidade (via computacdo simbdlica e diferenciacédo
automatica), paralelizacdo do codigo e integracdo com simuladores externos como o
SIMULINK, EMSO, ASPEN e HYSYS além de diversas ferramentas de avaliacdo gréafica
e relatorios em texto e Excel. O algoritmo proposto utiliza um procedimento de
discretizacdo adaptativa, baseado em bases wavelets. Tal procedimento possibilita ajustar
a discretizacdo recursivamente durante a etapa de otimizacdo, gerando uma malha com
namero reduzido de elementos e aumentando o desempenho computacional.

1. INTRODUCAO

A literatura recente divide os métodos para solucdo dos problemas de otimizagdo restritos por
sistemas de equacOes algébrico-diferenciais (DAOPs) em duas classes: (i) metodos diretos
(numéricos) e (ii) indiretos (analiticos). Os métodos indiretos propdem a solucdo analitica do
problema, aplicando o Principio de Maximo de Pontryagin (PMP), porém apresenta sérias limitagdes
para solucionar problemas mais complexos, que envolvam grande quantidade de equacdes, varidveis e
restricdes. Outra alternativa € a abordagem baseada em metodos numeéricos, 0s quais se aplicam
diretamente as condi¢fes necessérias de otimalidade ao sistema de equacdes, gerando um problema
de Programacdo N&o Linear (NLP). Tais metodos sdo classificados como (a) simultaneos
(discretizacdo total das varidveis de estado e de controle, (b) sequenciais ou single shooting
(discretizacdo das varidveis de controle e integracdo do modelo algébrico-diferencial) e (c) multiple
shooting (particdo do caso b em subdominios). Uma das principais vantagens dos métodos
sequenciais sdo a relativa facilidade de implementacdo, em se tratando da possibilidade de
discretizacdo apenas da varidvel de controle, e subsequente integracdo do sistema algébrico-
diferencial por solvers de integracdo robustos e ja consolidados (como as familias de métodos de
Runge-Kutta e de BDF).

Os métodos simultdneos se caracterizam pela realizacdo da discretizagdo total do sistema de
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equacOes, aproximando-se as variaveis por polindbmios, gerando um sistema algébrico que é
otimizado e integrado (por métodos de quadratura numérica) em uma etapa s6. Dessa maneira, as
equacOes sdo efetivamente satisfeitas somente ao fim da otimizacdo, caracterizando por isso essa
estratégia como de caminho inviével (do inglés infeasible path). Tais métodos sdo geralmente menos
dispendiosos que os métodos sequenciais, porém isso ndo é uma regra geral e ndo ha um consenso
estabelecido de qual é a melhor estratégia. J& na estratégia multiple shooting cada subintervalo do
perfil de controle é integrado independentemente, impondo novas restricbes ao algoritmo de
otimizac&o, que interligam os valores das variaveis de estado entre o fim de um intervalo e inicio do
intervalo vizinho. A estratégia multiple shooting em geral é mais estavel que a estratégia single
shooting e pode se tornar bastante atrativa se utilizados algoritmos paralelos para integracdo dos
periodos em diferentes processadores.

Ha diversos codigos e softwares estruturados para solucionar DAOPs. Dentre elas, destacam-se
DYNOPT (Cizniar et al., 2005), ACADO (Logist et al., 2011), TOMLAB PROPT (Rutquist e Edvall,
2010), além de ferramentas comerciais como ASPEN DYNAMICS e gPROMS. No Brasil, Pfeifer
(2007) desenvolveu um algoritmo, OPCOL, que envolve diversos cddigos para solucdo de DAOPs
que envolvem reducao de indice diferencial e solucdo via métodos indiretos.

Neste trabalho é apresentada uma ferramenta para solu¢cdo de DAOPs, desenvolvida em
ambiente Matlab. Basicamente diferentes estratégias de wavelet-threshoding (Santos et al, 2012) sdo
utilizadas para comprimir a malha temporal e indicar regides prospectivas para discretizacdo ao longo
do célculo de otimizagdo. Além disso, disponibiliza um ambiente intuitivo para inser¢do dos modelos
algébrico-diferenciais e também restricdes e funcional objetivo, possibilitando também o cémputo
automatico das equacOes de sensibilidade, paralelizacdo do codigo e integracdo com simuladores
externos como o EMSO e ASPEN DYNAMICS além de diversas ferramentas de avaliacdo grafica e
relatérios em texto e Excel. Acredita-se que a consideravel difusdo e conhecimento do MATLAB
possam facilitar o avango e desenvolvimento da ferramenta para estudos e aplicacdes de DAOPs. Para
ilustracdo da aplicabilidade da ferramenta é usado um problema de controle 6timo e sua configuracdo
na toolbox.

O trabalho se estrutura na seguinte maneira: no Tépico 2 apresenta-se a estrutura geral de um
DAOP. No Tépico 3 descreve-se a estrutura da toolbox. Ja no Topico 4 apresenta-se um problema
exemplo de controle 6timo com a estratégia wavelet-threshoding. Finalmente, no Topico 5, conclui-se
as principais funcionalidades da ferramenta e implementagdes futuras.

2. ESTRUTURA GERAL DE DAOPs e METODOS IMPLEMENTADOS
2.1 Estrutura Geral DAOP

Primeiramente, define-se a estrutura geral de um DAOP:

ml’nu(t),tf ,pJ :minu(t),tf ’p[go(to,x(to),tf ,x(tf )p)} 1)
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(
o(tX(6) (1) u().p) <0
e(te X(tz)) <0 )
u™ <u(t)<um™
)

Xo =X (to) tp <t <t

em que: J € R é a funcdo objetivo, he R™ é o sistema DAE, geR"9 sdo as restricdes de trajetdria,
ecR™ sdo as restricdes finais, ucR™ ¢é a variavel de controle, xeR™ ¢ a variavel de estado
diferenciavel, y e R™ é a variavel algébrica, peR"" sdo possiveis parametros independentes do
tempo e t é a variavel tempo.

3. ESTRUTURA BASICA DA TOOLBOX MATLAB

O algoritmo tem como objetivo propor melhorias quanto a critérios de adaptacdo de malhas, a
fim de desonerar a etapa de otimizacdo. Em outras palavras, pretende-se construir um procedimento
no qual a discretizacdo se adapte automaticamente a propria solucdo do problema. Tal mecanismo nao
s0 reduz a dimensdo no sistema NLP como também possibilita a identificacdo a priori dos pontos de
juncéo dos perfis de controle. O resultado final é maximizar o desempenho computacional garantindo
a convergéncia para o 6timo teorico (ou 6timo de referéncia).

A estrutura central do algoritmo (Figura 1) se baseia em ciclos de otimizagdo sucessivos, com
malhas sequencialmente ajustadas por analise wavelets. Os métodos multiple shooting e single
shooting foram implementados na toolbox. A inovacdo se baseia na insercdo de critérios wavelet-
thresholding, apresentados em Santos et al. (2012).

lacobiana Funcdo Objetivo Restrigies
l Eguacdes de Sensibilidade T T

Diferencas Finitas
Diferenciacio Automatica

NLP

Integracdo

Figura 1. Estrutura bésica da toolbox Matlab.
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Conforme ilustrado na Figura 1, na toolbox, ha possibilidade de insercdo de modelos
utilizando o SIMULINK, EMSO e o proprio MATLAB, além de disponibilizar uma estrutura pronta
para conexao com rotinas externas como o0 ASPEN DYNAMICS e HYSYS. No MATLAB, além dos
rotinas internas para integracédo, possibilita-se insercao de codigos DASSLC e SUNDIALS.

O exemplo seguinte ilustra a configuracdo basica de um problema de controle 6timo na
interface da toolbox.

4. EXEMPLO ILUSTRATIVO

4.1. Reator Semi-batelada

Considere 0 seguinte modelo de reator semi-batelada (QUINTO, 2010), solucionado pelo
método single shooting:

A+B—>C e 2B—D (3)
O:jita =—kiXa Xy —5 Xa 4)
% = —kq X X — 2Ko X2 +§(Xb,in - xb) ®)
dd_\t/ -F (6)
Xe = \%(xa,ovo ~%V) (7)
Xd :%[(XaJFXb,in _Xb)v _(Xa,o + Xp,in _Xb,o)Vo} (8)

em que a Equacéo 4 descreve a reagdo do componente A, com as seguintes condi¢des iniciais:

Xa (0)=Xa,; X (0) =Xy ; V (0)=Vg 9)
O objetivo do problema é maximizar a seguinte funcéo:

max ; J = xc(tf )V (tr) (10)

sujeita as seguintes restri¢oes:
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Umin S U <Umpax
Xp (tf )S Xbo; ,méx

Xd (tf)Sde,max

1)

A interface de configuracdo do problema pode ser visualizada na Figura 2. As equagdes de
sensibilidade sdo computadas automaticamente e incorporadas ao modelo dindmico, bastando ao
usuario fornecer apenas o sistema algébrico diferencial. A Figura 3 ilustra a trajetoria tipica de

controle 6timo, destacando-se as regides de refinamento da malha.

function [ dx y par e_var a_var ¢c_var J cr_eq cr_deq input] = input_model

[dxy par e_vara_varc_var Jcr_eq cr_deq] = dae_default;

input.tO = 0; % Instante inicial

input.tf = 250; % Instante final

input.x0 = 0.72 0.05 1]; % Condic0Oes Iniciais

input.u_Ib = [0]; % Limite inferior da variavel de controle

input.u_ub =[0.001]; % Limite superior da variavel de controle

input.u0 = [0.0005]; % Estimativa inicial da variavel de controle

input.nU = 1; % Numero de variaveis de controle

input.isO = 8; % Numero minimo de elementos

input.iskF = 256; % Numero maximo de elementos % declaracdo de pardmetros

par(1)={'kl = 0.053%; par(2)={'k2 = 0.128%; par(3)={'cb_in =5}; par(4)={'Vo = 1'}; par(5)={lamb=1"-8%;

par(6)={'cao=0.72"}; par(7)={'cbo=0.05"}; par(8)={'cd_mais = 0.15"}; par(9)={'cb_mais = 0.025%;
% Modelo dindmico

dx(1) = {-k1*x(1)*x(2)-(u(1)/x(3) )*x(1)'};

dx(2) = {-k1*x(1)*x(2) - 2*k2*x(2)"2 + ( (u(1)/x(3))*(cb_in - x(2)))'};

dx(3) ={u(®)};

% Fung&o objetivo

J ={-cao*Vo + x(end,1)*x(end,3) '}; % calculo da Fobj no tempo final.

% Restri¢cbes de Igualdade

cr_eq(1) = {0},

% Restricbes de Desigualdade

cr_deq(1) = {!((0.5/x(end,3))*((x(end,1)+cb_in-x(end,2))*x(end,3) - (cao+cb_in-cbo)*V0)) - cd_mais'};
cr_deq(2) = {'x(end,2) - cb_mais'};

end

Figura 2 — Interface de configuragéo (inser¢édo do modelo).

4.2. Controle Singular

O exemplo seguinte ilustra a aplicacdo dos métodos single shooting para solucionar um
problema de controle 6timo singular. Segundo Biegler (2010), os métodos diretos apresentam
resultados satisfatorios para problemas com arcos singulares. Porem, dificuldades aparecem quando
um perfil de controle requer niveis de discretizacdo mais refinados. No caso do método simultaneo, a

matriz Hessiana se torna mal condicionada a medida que o nivel de discretizacdo tende a zero.
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muin X3 (%) (12)

X =X, (1) ¥ (0)=0 (13)
p=ut)  x(0)=1 (14)
=% (1) /2-q(t)*/2 x(0)=0 (15)

sujeita as seguintes restricoes:

~1<u(t)<1 (16)

Note que, ao aplicar o PMP sobre o problema, é possivel obter a expressdo para o perfil de
controle. Define-se a fun¢do Hamiltoniano:

()= 210 (1) + 22 (u () + 4 () s (1 2-x (1 2) )

=-S5 040 @9
by =000 @9
()0 @0
00

Note que o Hamiltoniano tem dependéncia linear em relagéo a varidvel de controle. Nesse
caso, ao diferenciar em relagdo ao tempo até explicitar a variavel de controle:

0 oh

Ea_u_ﬂ? —4 (1) = 25(t) %, (t) (22)
:tz Z}Z—Zz ~y - ﬂng() XoAa (1) =—x () A3 (t)—u(t) A5 (t) =0 (23)

Logo, depois de duas diferenciagdes:

u(t)=-x(t) (24)
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As condigdes finais sdo obtidas de:

o
@(ﬂ/z)za—zzo

op
/12)="2 -0
Ao (712) o,

op
2)=—=1
ﬂs(ﬂ/ ) o,

Sabendo-se que ¢ =Xz(7/2).
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(25)

(26)

(27)

A Figura 4 ilustra a trajetoria de controle obtido por meio do método single shooting,
aplicado no algoritmo, com 32 estagios de discretizacdo e a trajetoria da primeira variavel de
estado: Observando a Figura 4 nota-se que a solu¢do numérica converge para a solucdo analitica

obtida por PMP.

10

o N » (o2 B e]
1

0.5 1 15

Figura 4 — Trajetoria de controle: método Single Shooting.

5. CONCLUSOES

Uma toolbox em MATLAB foi desenvolvida para solucionar problemas de otimizagédo
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dindmica. A estratégia wavelets-thresholding foi incorporada a algoritmos numéricos como o single
shooting e multiple shooting. O acervo de exemplos ja resolvidos pela ferramenta evidencia uma
significativa reducdo do custo computacional. O primeiro exemplo mostrado ilustrou a configuragédo
bésica do problema da interface MATLAB da toolbox. J& o segundo exemplo caracterizou a robustez
da ferramenta em solucionar um problema de arco singular, geralmente reportados na literatura como
problematicos, principalmente quando aplicados métodos de discretizagao total.
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