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OPTIMITZACIO D’UN PROCES D’ALQUILACIO.

1. Presentacié del problema.

Aquest document presenta un exercici de resolucié d’un problema real (amb algunes
simplificacions) mitjangant un paquet professional d’optimitzaci6 no lineal. Passem tot
seguit a descriure’l.

En tot procés d’obtencié industrial de productes quimics existeix una escala optima
determinada per la quantitat de producte a fabricar i les mides i qualitat de ’aparellatge
(reactors, fraccionadors, diposits etc.) a utilitzar, de forma que els beneficis economics
obtinguts (diferéncia entre el valor del producte obtingut i els costos de produccid)
siguin maxims. Els valors optims de les quantitats de producte, i mides i qualitat dels
aparells poden ser obtinguts resolent un problema d’optimitzacié que cal plantejar i on
cal introduir com a constriccions les equacions que descriuen el procés quimic que s’esta
tractant.

Efectuarem aqui la determinacié dels valors optims a emprar dins un procés
d’alquilacid, usat per obtenir gasolina. Més concretament, al procés d’alquilacio es
combinen hidrocarburs amb pocs carbonis (per exemple, una olefina i isobuta) per
tal d’obtenir un producte amb un més gran nombre de carbonis (l’alquilat). Com a
exemple d’una reaccié d’aquest tipus tenim: Isobuta + Isobutilée — Isoocta, que pot ser
representada com:

CHg CH3
| |
H;C—CH + H;C=C—CH; — H3C—C —CH,—CH —CHs

| | | |
CHs CH; CH, CH;

Un acid és normalment emprat com a catalitzador positiu per afavorir aquesta reaccio.

Una caracteristica important de ’alquilat obtingut, la qual modifica el seu valor,
és l'octanatge. L’octanatge és un index que reflexa la facilitat que té 'alquilat per a
detonar a l'interior del cilindre d’un motor quan és comprimit abans de saltar la guspira
de la bugia. L’index 100 d’octanatge és assignat als hidrocarburs que tenen una facilitat
de detonacié igual que la de 'isoocta (que en té poca). L’index 0 és assignat als que
tenen la mateixa facilitat que I’hepta (que en té molta). La gasolina super d’automocié
té un index de 98.

La figura 1 mostra de forma esquematica com es duu a terme l'obtencié de 1’ alquilat.
Basicament hi ha dos elements principals: un reactor (a l’esquerra) i un fraccionador
(a la dreta). Tres sén els productes d’entrada al reactor: 1'olefina, 1'isobuta i 'acid
que actua com a catalitzador. Un cop han reaccionat, una combinacié d’olefina no
reaccionada, isobuta no reaccionat (referenciats com olefina, i isobuta, a la figura 1) i
alquilat ja produit passa al fraccionador. De I’acid usat com a catalitzador part s’expulsa
i part queda dins el reactor com acid residual, perd mai passa al fraccionador (considerem
que no es recircula automaticament). En el fraccionador el producte d’entrada és escalfat
i separat en les seves parts (segons el punt d’ebullicié diferent de cada una d’elles).
Llavors, de la combinacié d’olefina, isobuta i alquilat entrat al fraccionador, I’isobuta
i una part de l'olefina sén tornats al reactor (i els anomenarem olefina recirculada i
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Figura 1. Esquema del procés d’alquilacié.

isobuta recirculat), mentre que 1'alquilat barrejat amb 1’altra part d’olefina que no s’ha
pogut separar del tot (anomenada olefinay a la figura 1) s’obtenen com a producte final.
Si I"alquilat final no tingués gens d’olefina diriem que és totalment pur.

2. Modelitzaci6é del problema.

L’objectiu final de tot aquest procés sera la determinacié de, per una banda les
quantitats optimes de tots els productes que intervenen a la reaccié, i per altra, de les
caracteristiques (qualitat, mida etc.) tant del reactor com del fraccionador. I tot aixd
intentant maximitzar els beneficis nets obtinguts durant el procés.

Comencarem primer modelitzant les equacions que ens representaran el procés
propiament dit; aquestes seran les constriccions del nostre problema. En segon lloc
descriurem ’equacié que ens servira de base per tal de formular la nostra funcié objectiu
a maximitzar. A més considerarem que a la figura 1 I’entrada d’olefina i isobuta, aixi
com la seva recirculacio, i la sortida d’alquilat i olefina del fraccionador es mesuren en
nombre de barrils per dia, mentre que ’entrada d’acid al sistema es mesura en nombre
de tones per dia.

2.1. Constriccions.

Un dels valors que, com veurem més tard, intervé en l’expressié de diverses
equacions és la relacié o ratio que existeix entre les quantitats d’isobuta i olefina
al reactor. Com s’observa a la figura 1, l'olefina total que hi ha dins el reactor és
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I’'olefina d’entrada més ’'olefina recirculada. Analogament, I'isobuta total és la suma de
I’alimentacié inicial d’isobuta més el recirculat. Per tant aquesta relacié entre isobuta i
olefina al reactor s’expressa com:

1sobuta + isobuta_recirculat

l L — 1
reLacto ole fina + ole fina_recirculada W

Una altra constriccié clara que cal tenir en compte és la de conservacié de la massa
a tot el procés. Sis’observa la figura 1 es veu que de tot el que entra al reactor (isobuta,
isobuta recirculat, olefina, olefina recirculada i acid) una part ja surt directament pel
reactor (I'acid), i la resta surt pel fraccionador. Del que surt del fraccionador, una
part és la mateixa que entrava al reactor (olefina i isobuta recirculats), mentre que
I’altra surt directament a l’exterior. Per tant, a ’hora de tenir en compte un balanc de
masses només hem d’incloure l'olefina i isobuta entrats (no els recirculats) i 'alquilat i
olefina final (olefinas) expulsats. De fet, en comptes de considerar un balanc¢ de masses,
I’equacio descriura un balang de volums. En aquest sentit cal saber que hi ha una perdua
de volum dels productes de sortida respecte els d’entrada. Concretament es perd un
22% del volum en 'alquilat produit (aixo té la seva logica, donat que 'alquilat produit
és més dens que l'olefina i isobuta a partir dels quals es forma). El balan¢ de volums
pot ser llavors escrit com:

ole fina + isobuta — 0.22 - alquilat = alquilat + ole finay (2)

Una altra variable que intervé en posteriors equacions és la concentracié de ’acid
dins el reactor (mesurat en tant per cent). Suposant que la concentracié de l'acid (en
tant per cent) entrat inicialment al reactor es denota per cyeiq, ’equacié resultant és:

Cucid_reactor Gt - 1000 - acid

— 100 (3)
100 alquilat - factor_dilucié 4+ 1000 - acid

ON Cycid_reactor denota la concentracié d’acid dins del reactor (que és el valor que estem
determinant en aquesta equacié). Com s’observa en aquesta equacié hi ha dos tipus
de concentracions ben diferents. En primer lloc, I’acid entrat al reactor té una certa
concentracio cyq;q; pero aquest acid resulta diluit dins al reactor ja que es mescla amb
altres corrents que no contenen acid, i per tant la concentracié d’acid dins del reactor
(Cacid_reactor) €s diferent que la concentracié de I'acid inicial (cyeiq). S’observa que, a
més de I'acid i la concentracio d’acid, 'equacié (3) és també funcié de I’alquilat produit
i d’un cert factor de dilucio. Aquest factor de dilucio sera presentat posteriorment. Aixi
mateix cal observar que la variable acid va multiplicada en tot moment per 1000. Aixo
es fa per passar les dades a kilograms d’acid per dia (recordem que ’alimenatacio d’acid
al reactor es mesurava en tones per dia).

El seglient concepte que cal introduir és el grau de conversié del reactor. Aquest
valor ens indica com d’efectiva ha estat la reaccié, i pot mesurar-se en funcié de la
proporcié d’alquilat obtingut en sortir del reactor respecte el conjunt de productes que
surten i van al fraccionador. L’equacié que usarem per determinar aquest grau de
conversio (denotat per conversid) és:

alquilat

(4)

conversio =
alquilat + ole fina,,
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on ole fina,, denota l'olefina no reaccionada que passa al fraccionador tal i com mostra
la figura 1. Cal avangar que com major sigui la conversié obtinguda, millor ha de ser la
“qualitat” del reactor. Per tant el grau de conversié sera un dels factors que intervendran
en el cost del reactor.

L’olefina no reaccionada (olefina,,) que surt del reactor, s’observa clarament com
es separa al fraccionador en dos parts: una part torna al reactor (olefina recirculada) i
una altra surt barrejada amb l'alquilat (olefinay). Aixo ens porta a establir una senzilla
equacié del tipus:

olefina, = olefina_recirculada + olefinay (5)

Pel que fa a l'isobuta no reaccionat (isobuta,) tot ell torna al reactor com isobuta
recirculat. Es a dir
isobuta,, = isobuta_recirculat (6)

Aquesta darrera equacié ens permet obviar una variable; a la formulacié final del
problema usarem de fet només I’'isobuta recirculat.

De forma analoga a com es va definir un factor de conversié pel reactor que ens
indicava com de completa havia estat la reaccid, considerarem un grau de separacio
d’olefina del reactor (valor que sempre haura de variar entre 0 i 1). A partir d’aquest
valor podem relacionar directament l’olefina no reaccionada (olefina, ) amb l'olefina
recirculada de forma que:

olefina_recirculada = olefina,, - separacio (7)

on separacto denota el grau de separacié de 'olefina al fraccionador. També com al cas
del grau de conversié, com major sigui la separacié dins el fraccionador, millor ha de ser
la “qualitat” d’aquest. Per tant el grau de separacié sera el factor que posteriorment
s’usara per determinar el cost del fraccionador.

Una altra variable que cal definir, i que sera usada posteriorment a la funcié
objectiu, fa referencia a la puresa de 'alquilat final obtingut. Aquesta puresa es defineix
simplement com la proporcié d’alquilat en el producte final, i la seva expressio és:

alquilat

(8)

Les equacions que fins ara s’han definit podrien catalogar-se com equacions
“exactes”, ja que representen propietats fisiques del sistema (com ara definicié de valors
que denoten certes proporcions, equacions de balang de volums ...). Per la seva banda
les quatre equacions que encara queden no sén exactes, i han estat ajustades a partir
de dades de caracter experimental. Aquestes quatre equacions empiriques sén valides
en un determinat rang de temperatures (que no ens afecten) i un determinat rang de
concentracié de ’acid dins el reactor (definit a (3)), que posteriorment s’incorporara a
la formulacié del problema com a fites superior i inferior de la variable cycid_reactor-

La primera d’aquestes quatre equacions ajustades ens determina la quantitat
d’alquilat final produit. Aquest valor s’ha trobat, mitjancant diverses observacions
i posteriors ajustos, que depen de la quantitat d’olefina que entra al reactor, d’una

uresa =
b alquilat + olefinay
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expressié quadratica funcié de la variable de relacid definida a lequacié (1) i de la
conversid del reactor definida a (4). L’equacié que lliga tot aixo s’escriu com:

alquilat = (olefina + ole fina_recirculada) - conversié - (ag + ay - relacié + as - relacié?)

(9)
Els coeficients a;,7 = 0,1,2 han estat ajustats mitjancant un determinat procés de
regressio efectuat previament pels enginyers quimics en el qual no entrarem.

A la seccié anterior hem comentat que una de les caracteristiques importants que
defineixen 'alquilat final és el seu octanatge (que ens indica la “qualitat” de alquilat
obtingut). Aquest octanatge varia en funcié de la variable de relacié definida a (1) i de
la concentraci6 de ’acid dins el reactor definida a (3), segons una expressi6 tal com:

octa = by + by - relacié + by - relacié® + bs - (Cacid_reactor + b4) (10)

on octa representa 'octanatge de 'alquilat i b;,7 = 0,...,4 sén coeficients previament
ajustats pels enginyers quimics.

Un altre parametre important és el ntimero F-4 de lalquilat. Aquest és un
parametre empiric utilitzat pels petrolers que permet deduir les condicions a les quals
s’opera quan s’obté una certa “qualitat” de producte final. La “qualitat” del producte
final ve donat pel seu octanatge, i per tant el nimero F-4 pot ajustar-se com a funcié
d’aquesta variable:

F4 =cy+ ¢y - octa (11)

on c¢,,c1 soOn coeficients predeterminats.

A Tequacié (3) per determinar la concentracié d’acid dins el reactor es va usar un
valor anomenat “factor de dilucié de ’acid”. El factor de dilucié s’obté com una funcié
lineal del ntimero F-4 detallat anteriorment. L’equacié resultant és:

factor_dilucio = dy + dy - F'4 (12)

on d,,d; sén coeficients predeterminats.

Fins aqui hem detallat totes les constriccions que intervenen al problema. Malgrat
que s’han indicat 12 equacions, només 11 d’elles sén rellevants, donat que ’equacié (6)
no s’ha de tenir en compte (simplement ens fa una equivaléncia entre dues variables,
amb el qual podem eliminar una d’elles). Amb aquestes 11 equacions tenim representat
el nostre procés d’alquilacié. Ara cal, pero, detallar la funcié objectiu a maximitzar.
Aixo es fara a la segiient seccio.

2.2. Funcioé objectiu.

Qualsevol empresa quimica que realitzés el procés d’alquilacié que aqui estem
tractant, tindria com primer objectiu maximitzar els seus beneficis. Llavors la nostra
funcié objectiu a grans trets pot ser descrita com:

max wvalor_alquilat_produit — costos_del_procés

El valor de l'alquilat produit el denotarem com O i sera descrit a continuacié. La part
de costos del procés sera desglossada en 7 parts, que denotarem com O;,7 = 2,...,8.
Cal recordar que a la figura 1 ’entrada de productes al reactor i la sortida d’alquilat
i olefina del fraccionador s’expressava en quantitats per dia (barrils per dia, tones per
dia). Per tant la funcié objectiu maximitzara de fet els beneficis diaris del nostre procés,
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expressat en Pts (llavors l'unitat de cada un dels termes O; sera de Pts./dia). Passem
a descriure cada una de les O;,7 = 1,...,8 components de la funcié objectiu.

e O1: El valor de I’alquilat final depen, en primer lloc, del nombre de barrils diaris
que es produeixen (aix0 sembla prou logic). A part, pero, també té més valor com major
sigui el seu octanatge i la seva puresa (obtinguts a les equacions (10) i (8)). L’expressié
final del valor diari del nostre alquilat és:

0O, = preu_alquilat - alquilat - octa - puresa (13)

on preu_alquilat és un valor conegut a priori.

Les parts Oz, O3 i O4 que a continuacié descriurem detallen els costos associats
directament a l’alimentacié de productes al reactor:

e (Oy: L’olefina entrada al reactor té, obviament, un cost per barril. El cost global
de 'olefina entrada al reactor és simplement el nombre de barrils per dia multiplicat pel
preu del barril. Aixo és:

Oy = preuolefina - olefina (14)

on preu_olefina és un valor conegut a priori.
e O3: Analogament amb el cas anterior, el preu global de I'alimentaci6é d’acid és:

O3 = preu_acid - acid (15)

on preu_acid és un valor conegut a priori.
e (O4: Finalment tenim el preu total de I'isobuta, calculat com als casos anteriors
com el producte del preu per barril pel nombre total de barrils:

O4 = preu_isobuta - isobuta (16)

on preu_isobuta és un valor conegut a priori.

Les dos part segiients O5 i Og fan referencia als costos associats a la recirculacié
d’isobuta i olefina:

e Os5: El fet de que l'isobuta sigui transportat de nou del fraccionador al reactor
implica un cert cost (per exemple, podem considerar que és necessari usar bombes per
realitzar el transport). Aquest cost, d’acord amb les lleis de la fluidica, varia amb la
quantitat d’isobuta recirculat elevat a un cert exponent fraccionari. L’expressié d’aquest
cost de recirculacio és, doncs:

O5 = e - isobuta_recirculat® (17)

on els coeficients ey i e; han estat estimats previament.
e Og: L’expressio del cost de la recirculacié d’olefina és similar a la del cost d’isobuta
(excepte en els coeficients usats). Per tant:

O¢ = fo - olefina_recirculada’ (18)

on els coeficients fy i f; han estat estimats previament.

Les dues darreres parts de la funcié objectiu fan referencia als costos associats al
reactor i fraccionador:

e O7: Pel que fa al reactor, diversos factors sén els que intervenen a 1’hora de
determinar el seu cost. Un d’ells és el grau de conversio del reactor definit a ’equacio
(4). Aixo sembla prou logic, ja que com més “bo” sigui el reactor usat més completa
sera la reaccié quimica. Per altra banda també sembla logic que el cost del reactor
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s’incrementi amb la seva capacitat (volum de productes que permet emmagatzemar).
En aquest volum s’ha de tenir en compte tot el que entra al reactor a la figura 1. A part,
donat que els costos associats a la quantitat d’olefina, isobuta etc. usats, representen
costos diaris, s’ha de tenir en compte que el cost associat amb el reactor també ha de
ser un cost diari (no un cost absolut), tenint en compte el periode de “vida” que pugui
tenir (la seva amortitzacié). Tot plegat, i tenint en compte tot els aspectes que aqui
s’han dit, I'aspecte final de I'equacié de cost diari del reactor ve donada per:

07 =g - g1 CONVETsio o 14 0 92

volum = olefina + isobuta + acid + ole fina_recirculada + isobuta_recirculat

19)

on els coeficients g;,7 = 0,1,2 sén coneguts a priori. Aquesta equacié de tipus
exponencial indica que el cost puja molt fortament amb l'increment de qualitat i de
volum.

e Og: Finalment cal tenir en compte el cost del fraccionador. Analogament al cas
anterior aquest cost s’ha de considerar com un cost diari, per poder ser sumat amb la
resta de valors O;. De la mateixa forma que el cost del reactor incrementava segons el
grau de conversio, el cost del fraccionador incrementara també en funcié del grau de
separacié —usat a ’equacio (7) per obtenir la quantitat d’olefina recirculada en funcié
de I'olefina no reaccionada. L’equacié que ens donara el cost del fraccionador sera:

Og = hg - separacié™ (20)

Després de detallar els 8 termes O;, la funcié objectiu final a maximitzar pot ser
escrita com:

8
f(X)=01-)0; (21)

essent X el vector de variables del nostre problema.

3. Formulaci6 matematica del problema.

Un cop hem modelitzat el problema, tal i com s’ha vist a la seccié anterior, només
resta fer la seva formulacié matematica final. La segilient etapa sera la codificacio
d’aquesta formulacié per resoldre el problema amb ’ajut d’algun paquet d’optimitzacio.

Tot problema pot ser formulat en la seva forma estandard com:

max. f(X)
subj. g(X)=r (22)
<X <u

essent X el vector de variables, f(X) la funci6 objectiu, ¢g(X) la funcié de les
constriccions, r el vector de termes independents i [ i w els limits inferiors i superiors
de les variables. Clarament la funcié objectiu és una funcié f : IR" — IR, essent n
el nombre de variables del problema, mentre que la funcié de les constriccions és una
funcié g : R"™ — IR™ essent m el nombre de constriccions del problema.

Al nostre problema la funcié objectiu directament és la indicada a (21). Per la
seva banda la funcié amb totes les constriccions ha de tenir totes les equacions (1-12)
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(exceptuant 1’equacio (6) que feia una equivaléncia de dues variables). De totes formes,
aquestes equacions han estat formulades tal i com s’obtenen quan es fa una representacio
fisica del sistema, i no segueixen el patr6 general de g(X) = r, és a dir, a la part esquerra,
totes les variables, i a la part dreta els termes independents. El que farem tot seguit
és rescriure-les per tal de poder expressar el nostre problema seguint el patré descrit a
(22).

e L’equacié (1) pot escriure’s com:

(olefina + ole fina_recirculada) - relacié — (isobuta + isobuta_recirculat) =0 (23)

e L’equacié (2) pot escriure’s com:
1.22 - alquilat 4 ole finay — ole fina — isobuta = 0 (24)

e L’equacié (3) pot escriure’s com:
Cacid_reactor * (alquilat - factor_dilucié + 1000 - acid) — cyeiq - 1000 - acid =0 (25)

e L’equacié (4) pot escriure’s com:
(alquilat + ole fina,,) - conversié — alquilat = 0 (26)

e L’equacié (5) pot escriure’s com:
ole fina_recirculada + ole finay — ole fina,, =0 (27)

e L’equaci6 (7) pot escriure’s com:
olefina, - separacié — ole fina_recirculada (28)

e L’equacié (8) pot escriure’s com:
puresa - (alquilat + ole finay) — alquilat = 0 (29)

Les quatre constriccions restants, a diferencia de les anteriors que defineixen
relacions exactes, han estat ajustades i expressen relacions “aproximades” (com ja hem
dit en seccions anteriors). Per tant no les considerarem com constriccions d’igualtat
del tipus g¢;(X) = 7;, sin6 que permetrem un cert marge de variacié donat que
I’ajust pot ser més o menys bo; llavors les considerarem constriccions de la forma
r; —&; < gi(X) <r;+e; essent g; una tolerancia predeterminada.

e L’equaci6 (9) pot escriure’s com:

-1 < (olefz'na+0lefina-recirculada)-conversio’-(a0+a1-relacz’o’+a2-relacio’Q)—alquilat <eg
(30)
e L’equaci6 (10) pot escriure’s com:

—g9 < by + by - relacié + by - relacié® + b3 - (Cacid_reactor + ba) — octa < &9 (31)
e L’equaci6 (11) pot escriure’s com:

co—e3 < F4—c1-octa <co+e3 (32)
e L’equacié (12) pot escriure’s com:

dy — e4 < factor_dilucié — dy - F4 < dy + &4 (33)
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A part d’aix0 considerarem limitades només algunes variables del problema.
Aquestes son concretament: ’alquilat, la concentracié d’acid dins el reactor, el nombre
d’octans de ’alquilat, la relaci6 entre I’isobuta i ’olefina al reactor, el factor de dilucié de
I’acid, el nimero F-4 de 'alquilat, el grau de conversio del reactor i el grau de separacio
del fraccionador. A la segiient seccid s’explica com obtenir tots aquest limits.

Finalment podem escriure el problema d’optimitzacié obtingut i que haurem de
resoldre com:

max. (21)
X
subj. (23-33) (34)
(<X <u

4. Resolucio del problema.

Aquesta darrera seccio la dividirem en tres subapartats:

. Dades del problema.

. Breu introduccié al paquet Minos.

. Detalls importants a tenir en compte!
. Presentaci6 de I'exercici.

A~ W N =

Tot seguit passem a descriure cadascun dels punts anteriors.

4.1. Dades del problema.

Al llarg de l'explicacié que s’ha fet durant la modelitzacié i formulacid, han anat
apareixent diversos coeficients que cal coneixer per tal de tenir completament determinat
el problema. Per tal d’obtenir aquests coeficients haureu de fer des del sistema:

RUN DISKH:[FIB.EIO.ONLC|GENDAT94
El programa us demanara el vostre nimero d’alumne (aquest nimero el trobareu a la
llista que surtira al taulé del Departament d’EIO). A continuacié us creara al vostre
directori un fitxer anomenat DADESXXX.DAT, essent XXX el vostre niimero d’alumne.
Aquest fitxer té un aspecte com ara:

DADES DEL PROBLEMA D’ALQUILACIO

1. EQUACIO D’ALQUILAT FINAL OBTINGUT (EN BARRILS/DIA)

X4= (X1+X12)*X11%(1.12+0.13167%X8-0.0067%X8°2) +- 0.0010
2. EQUACIO D’OCTANATGE DE L’ALQUILAT

X7= 86.35+1.098%X8-0.038%X8"2+0.325%(X6-89.0) +- 0.0015
3. EQUACIO DEL FACTOR DE DILUCIO

X9= 16.226-0.1005%X10 +- 0.0010
4. EQUACIO DEL NUMERO F-4 DE L’ALQUILAT

X10= -133.0+3.0%X7 +- 0.0020
5. CONCENTRACIO DE L’ACID (EN %)

CONCENTRACIO= 98.0
6. VALOR ALQUILAT PRODUIT (EN PTS/(BARRIL*OCTA*PURESA))

PREU ALQUILAT= 17.50



7.

8.

9.

10.

11.

12.

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.
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COST ALIMENTACIO D’OLEFINA (EN PTS/BARRIL)

PREU OLEFINA= 705.6

COST ALIMENTACIO D’ACID (EN PTS/TONA)

PREU ACID= 3090.5

COST ALIMENTACIO D’ISOBUTA (EN PTS/BARRIL)

PREU ISOBUTA= 470.4
COST RECIRCULACIO D’ISOBUTA (EN PTS)
RECIRCULACIO ISOBUTA= 2.1%X271.43
COST RECIRCULACIO D’OLEFINA (EN PTS)
RECIRCULACIO OLEFINA= 2.94%X1271.35
COST DE LA REACCIO (EN PTS)
COST REACCIO= 3036.0*E~(3.12*X11)*(X1+X2+X3+X5+X12)~0.34
COST DE LA SEPARACIO AL FRACCIONADOR (EN PTS)
COST SEPARACIO= 350000.0%X15710.67
LIMITS D’ALQUILAT PRODUIT (EN BARRILS/DIA)
2000.0<= ALQUILAT PRODUIT <= 4000.0
LIMITS DE LA CONCENTRACIO D’ACID DINS EL REACTOR
90.0<= CONCENTRACIO ACID DINS EL REACTOR <= 93.0
LIMITS DEL NOMBRE D’0CTANS DE L’ALQUILAT
90.0<= NOMBRE OCTANS <= 95.0
LIMITS DE LA RELACIO ISOBUTA/OLEFINA AL REACTOR
3.0<= ISOBUTA/OLEFINA <= 12.0
LIMITS DEL FACTOR DE DILUCIO
1.2<= FACTOR DILUCIO <= 4.0
LIMITS DEL NUMERO F-4 DE L’ALQUILAT
145.0<= NUMERO F4 <= 162.0
LIMITS DE LA CONVERSIO DEL REACTOR
0.0<= CONVERSIO REACTOR <= 1.0
LIMITS DE LA SEPARACIO AL FRACCIONADOR
0.6<= SEPARACIO FRACCIONADOR <= 1.0

10

El primer que cal observar és que, en aquest fitxer, les variables del problema sén

referides com a X1, X2 etc. Aixo simplement s’ha fet per abreujar els noms que s’han
usat en aquest document i evitar tenir un fitxer massa “dens”. De totes formes, les
equacions es presenten amb les variables en el mateix ordre que en aquest document,
pel qual no ha d’haver cap problema per fer aquest canvi de notacié. La correspondencia
de les variables Xi usades al fitxer de dades amb els noms que se les ha donat en aquest
document és:

X1= olefina X2= isobuta recirculat X3= acid

X4= alquilat X5= isobuta X6= concentracié d’acid dins el reactor
X7= octa X8= relaci6 X9= factor de diluci6

X10=F-+4 X11= conversié X12= olefina recirculada

X15= separacio

El fitxer consta de 21 apartats, i cada un indica els valors dels coeficients que

I’alumne haura d’usar en la seva practica. Anem a veure cada apartat a quins coeficients
correspon.
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e L’apartat 1 mostra el coeficients ag, a1, a2 a usar a ’equacié (30). Aix{ mateix
el terme de la dreta +- 0.0010 (al vostre fitxer de dades pot ser un nombre diferent)
indica el valor €7 de (30) que haureu d’usar.

e [’apartat 2 mostra el coeficients b;,7 = 0,...,4 a usar a l'equaci6 (31).
Analogament al dit abans, el terme de la dreta +-= 0.0015 (o el valor que us aparegui
al vostre fitxer) indica el valor €5 a usar a (31).

e El tercer apartat mostra el coeficients dy, dq i £4 (aquest darrer d’igual forma que
als dos casos anteriors correspon al terme +- de la dreta) a usar a 'equacié (33).

e [’apartat 4 mostra els coeficients ¢y, c; 1 €3 a usar a l'equacié (32).

e L’apartat 5 indica el valor cyqq a usar a I'equacié (25).

e [’apartat 6 ens déna el preu de ’alquilat per barril i octa segons puresa a usar a
I'equacié (13).

e [’apartat 7 ens déna el preu del barril d’olefina a usar a l’equaci6 (14).

e [’apartat 8 ens déna el preu de ’acid per tona a usar a I'equacié (15).

e L’apartat 9 ens déna el preu del barril d’isobuta de 1’equacié (16).

e L’apartat 10 mostra el coeficients ey i e; a usar a 'equacié (17) de cost de
recirculacié d’isobuta.

e L’apartat 11 mostra el coeficients fy i fi; a usar a l'equacié (18) de cost de
recirculacié d’olefina.

e L’apartat 12 indica els coeficients gg, g1 1 g2 a usar a 'equacié (19) de cost del
reactor.

e [’apartat 13 ens mostra els coeficients hy i hy a usar a 'equacié (20) de cost del
fraccionador.

e Finalment els apartats 14-21 ens mostrem els limits que hem de considerar per
certes variables. Els valors dels limits ja es troben en les unitats correctes de les variables.
Aquestes sén, per ordre, ’alquilat produit, la concentracié d’acid dins el reactor, el
nombre d’octans de Palquilat, la relacié isobuta/olefina al reactor, el factor de dilucid,
el nimero F-4 de I'alquilat, la conversié al reactor, i el grau de separacié del fraccionador.

4.2. Breu introduccié al paquet Minos.

En aquest apartat descriurem el paquet Minos d’optimitzacié, amb el qual s’haura
de resoldre el problema anterior. Val a dir que, per la petita mida d’aquest problema,
altres paquets més “amicables” podrien ser usats. Tanmateix, el fet de que Minos
sigui actualment un dels millors paquets comercials (per no dir el millor), fa que sigui
convenient haver treballat amb ell i coneixer-lo minimament.

Dades generals.

Minos és un sistema informatic escrit en Fortran dissenyat per resoldre problemes
d’optimitzacié de grans dimensions (problemes lineals i no lineals, tant pel que fa a la
funcié objectiu com a les constriccions). El nom és un acronim i significa Modular In-
core Nonlinear Optimization System. Els seus autors son Bruce A. Murtagh i Michel
A. Saunders (Systems Optimization Laboratory, Department of Operations Research,
Stanford University, California).

Problema estandard.
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El problema estandard amb que Minos treballa té ’expressié:

min. F(z)+ c'z +d'y
subj. 11 < f(x)+ Ay < ug
Il < Agx + Azy < us

lg(z)gu

on:

e Vectors constants:
ceR"™ ; de R}
ul,ll cR™ ; u2,l2 € IRén
[,u € R™MT"2
b

e Matrius constants:
A1 € (m1 X 77,2)
A2 S (m2 X nl)
Az € (mg X ng)

e Variables i funcions:
F(z): funci escalar de variable vectorial.

f(z): funci6 vectorial de variable vectorial. f(z) = {f(z):}, i =1...m;.

x € IR™: variables no lineals.

y € IR"?: variables lineals.

l1 < f(z) + A1y < uy: constriccions no lineals.
lo < Asx 4+ Asy < ug: constriccions lineals.

Metode de treball de Minos.

12

(35)

Per a resoldre un problema amb constriccions d’igualtat no lineals Minos efectua
una serie d’iteracions majors (MAJOR ITERATIONS). Dins de cada iteracié major
es resol un subproblema amb constriccions lineals (MINOR ITERATIONS). Aquest
subproblema esta format per les constriccions lineals i fites del problema original i per

una linealitzacié de les constriccions no lineals.

Aquest procés de linealitzacié consisteix en substituir la funcié vectorial f(z) de
(1) per una aproximaci6 de primer ordre f(x) fent servir el jacobia de les constriccions

no lineals en el punt xj; (denotarem el jacobia amb Jy):

flozp) = flap) + Ju(z —2p) = fila) = fi + Julz — z3)

El subproblema resolt a cada iteracié major k és:
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. A 1 o o
min. F($)+Ct$+dty—>\i(f—fk)+§P(f—fk)t(f—fk)
subj. fr+ Ay =b

Agx + A3y = by

l§(§>§u

e La funci6 objectiu de (2) s’anomena Lagrangia augmentat.

e )\, és una estimaci6 al punt x; dels multiplicadors de Lagrange de les constriccions
no lineals.

o Ip(f— F)t(f — fr) és el que es coneix com a funcié de penalitzacié quadratica,
amb parametre de penalitzacié p.

on:

Rutines i fitxers d’usuari.

La informacié que Minos necessita per a resoldre el problema se li ha de subministrar
mitjangant dues rutines i dos fitxers amb informacié (dos fitxers que es poden convertir
en un que contingui la informacié dels dos anteriors):

rutina FUNOBJ

} juntes en un sol fitxer ALQUILACIO.FOR o ALQUILACIO.C
rutina FUNCON

fitxer SPECS

junts, i en aquest ordre, en un sol fitxer ALQUILACIO.MINOS
fitxer MPS

Trobareu unes plantilles d’aquests fitxers al directori:
DISKH:[FIB.EIO.ONLC]

Els fitxers s’anomenen ALQUILACIO.MINOS i ALQUILACIO.FC. Al fitxer ALQUI-
LACIO.FC trobareu un possible main pel vostre programa, aixi com la capgalera de les
rutines FUNOBJ i FUNCON amb la declaracié de variables. El main és recomanable
que estigui escrit en Fortran (podeu mantenir el que hi ha o canviar-lo). Aixo ens ajudara
a ’hora de gestionar els fitxers d’entrada i sortida de dades, donat que Minos esta escrit
en Fortran. Les funcions FUNOBJ i FUNCON les podeu escriure en ¢ o en Fortran. Al
fitxer ALQUILACIO.FC hi ha la declaracié de variables pels dos llenguatges.

Els parametres particulars de cada rutina sén:

FUNOBJ:
Funcié: Codifica la funcié objectiu i el seu gradient.
Parametres:
Entrada:
N: nombre de variables no lineals
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X: vector de dimensiéo N que conté el valor de les variables a cada
passa. L’ordre en que estan emmagatzemades les variables ha de
coincidir amb el declarat a 'apartat COLUMNS del fitxer MPS.

Sortida:
F: valor de la funcié objectiu corresponent a la X actual.

G: vector de dimensié N per emmagatzemar el gradient de F (és a
dir G(i) = 95,

~ Oy
FUNCON:
Funcié: Codifica les constriccions no lineals i els seus gradients (jacobia).
Parametres:
Entrada:
N: nombre de variables no lineals.
M: nombre de constriccions no lineals (només s’usa si el jacobia es
codifica de forma densa).
NJAC: nombre d’elements no nuls del jacobia (només s’usa si el jacobia
es codifica de forma esparsa).
X: vector de dimensié N que conté el valor de les variables no lineals
a cada iteracio.
Sortida:

F: vector de dimensié M la component ¢ del qual correspon al valor
de la constriccié no lineal niimero ¢ pels valors de les variables
no lineals de la iteracié actual (emmagatzemades a X).

G: si el jacobia actual s’emmagatzema dens, és la matriu (M x N)
que correspon al jacobia de F. Si el jacobia s’emmagatzema
espars, és el vector de dimensié NJAC que conté els elements

no nuls del jacobia en el mateix ordre que l'indicat a l’apartat
COLUMNS del fitxer MPS.

Lectura i escriptura de dades a les rutines FUNOBJ i FUNCON. !

Minos té declarada un zona COMMON anomenada M1FILE amb les variables
IREAD, IPRINT, ISUMM. Ens interessa el contingut de les dues primeres:

IREAD: unitat logica de lectura assignada al fitxer d’entrada de dades (per exemple,
ALQUILACIO.MINOS).

IPRINT: unitat logica d’escriptura assignada al fitxer de sortida de resultats (per
exemple, ALQUILACIO.LIS).

Es a dir, si des de les rutines FUNOBJ i FUNCON accediu a la zona COMMON
MI1FILE afegint al vostre codi:

COMMON /MIFILE/ IREAD,IPRINT,ISUMM

podreu llegir dades afegides del fitxer d’entrada .MINOS i afegir informacio al fitxer de
sortida .LIS. Aix0 darrer pot ser util, per exemple, per escriure a la darrera iteracio el

1 El dit en aquest apartat, pel que fa a les zones COMMON, només té sentit si les
rutines FUNOBJ i FUNCON estan programades en Fortran.
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valor de les variables a I’0ptim amb totes les xifres significatives que vulgueu, cosa que
MINOS no fa.

Apartat SPECS.

L’apartat SPECS (o fitxer si esta separat de l'altre apartat anomenat MPS)
defineix els diferents parametres sobre el funcionament del paquet Minos i sobre les

caracteristiques del problema. El format d’entrada de dades és lliure, i ’aspecte general
de 'apartat SPECS és:

BEGIN

PARAULA_CLAU_1 [PARAULA_CLAU_2] [VALOR_NUMERIC]

END
De la primera paraula clau només sén significatius els tres primers caracters; de

la segona (si n’hi ha segona) només sén significatius els 4 primers caracters. Vegem a
continuacié una part del parametes que poden ser indicat a ’apartat SPECS.

Parametres que depenen de les dades del problema:

COLUMNS k: amb k indiquem el nombre sobreestimat de columnes de la matriu
de constriccions (nombre sobreestimat de variables).

ROWS k: amb k denotem el nombre sobreestimat de files de la matriu de
constricions (nombre sobreestimat de constriccions lineals i no
lineals).

ELEMENTS k: k és el nombree sobreestimat d’elements no nuls a les matrius
Ay, As, Asz i al jacobia.
NONLINEAR CONSTR. k£ : on k és el nombre de constriccions no lineals.
NONLINEAR VARIABLES k : on k és el nombre de variables no lineals.

Parametres que no depenen de les dades del problema:

JACOBIAN SPARSE: indica que el jacobia s’emmagatzemara de forma esparsa, és a dir,
només es guardaran els elements no nuls del jacobia. Es diu que
una matriu és esparsa si té una gran quantitat d’elements nuls.
Si el jacobia és espars resulta convenient triar aquesta opcié. Si
es volgués emmagatzemar dens no caldria especificar res, donat
que aquesta és I'opcié per defecte.

DERIVATIVE LEVEL k: controla el calcul del gradient de la funcié objectiu i del jacobia
de les constriccions:
k=1: Minos calcula el jacobia i el gradient s’ha
de codificar a la FUNOBJ.
k=2: Minos calcula el gradient i el jacobia s’ha
de codificar a la FUNCON.
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k=3: S’ha de codificar gradient i jacobia. Aque-
sta és 'opcié amb que haureu de resoldre

el problema.
VERIFY: Provoca la comprovacio per diferencies finites de tots els elements
del gradient i del jacobia calculats per les rutines FUNOBJ i

FUNCON.
LOG FREQUENCY k: controla la freqiiencia amb la que s’escriu informacio al fitxer de
sortida. S’imprimira una linia d’informacié per cada k iteracions menors.

Apartat MPS.

Especifica els noms de les constriccions i variables, indica com intervé cada variable
dins cada constriccio, i defineix els termes independents de les constriccions i els limits de
les variables. Aquest format no és propi de Minos; és un format estandard d’especificacié
de problemes usat per diversos paquets d’optimitzacié.

El format d’entrada no és lliure i cada paraula clau ha d’estar entre unes columnes
determinades al fitxer. L’aspecte general de 'apartat MPS és:

1234567898123456789812345678981234567896123456789812345678981234567893

NAME nom_problema
ROWS
ww constriccid
COLUMNS
variable constr;,1 coeficient 1 constr 2 coeficient 2
RHS
nomindp constr,, terme  independent
RANGES
nom rang constr,, valor del rang
BOUNDS

zz nom_ boun variable valor del_ limit

ENDDATA

Al MPS anterior en majuscula apareixen les paraules clau i en mintuscula les dades
que varien d’un problema a ’altre (i subratllats hi ha el nombre de caracters maxim que
pot ocupar cada nom). Els camps que s’han marcat com ww, nom,indp, nom rang,
zz i nom boun indiquen el tipus de constriccié (ww), el nom donat al conjunt de termes
independents (nom,indp) , el nom donat al conjunt de rangs (nom_rang) , el tipus de
limit de la variable (zz) i el nom donat al conjunt de limits (nom boun). Descriurem a
continuacié cadascuna de les seccions del MPS.

Secci6 NAME:
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S’usa per donar un nom al problema que s’esta codificant. El format que hem
d’utilitzar és:

123456789&123456789812
NAME.......... problema

on problema és el nom que donem al problema i els punts indiquen espais en blanc.

Seccio ROWS:

Declara el nom i tipus de les constriccions (i de la part lineal de la funcié objectiu
si n’hi ha). S’han de posar primer les no lineals i a continuacié les lineals. El format
que hem d’utilitzar és:

123456789812
ROWS

.WW.constric

on els punts indiquen espais en blanc, constric és el nom de la constriccié i ww ens
indica el tipus de constriccié que pot ser:

E

NIV

G
L
N

funcié objectiu o constriccié lliure

Seccio COLUMNS:
Aquesta seccio del MPS serveix per:

1. Declarar els noms de les variables.

2. Donar valors als coeficients amb els que intervenen les variables dins de cada
constriccio lineal.

3. Si el jacobia s’emmagatzema espars, indica quina és la posicio dels elements
no nuls del jacobia. En aquest cas, el valor numeric indicat no té importancia
(pot ser zero, per exemple).

Si hi ha variables lineals i no lineals, primer s’han de declarar les no lineals.
Fins que no s’han introduit tots els coeficients que afecten a una variable no es pot
comencar amb una nova variable. L’ordre en que es declarin les variables no lineals ha
de coincidir amb ’ordre usat al vector X de les funcions FUNOBJ i FUNCON. Aixi
comengant amb X (1) i continuant fins a X (V) haurem de declarar:

b

1. el nom triat per a la variable X (i).

2. si el jacobia s’emmagatzema en forma esparsa, els elements no nuls de la
columna i-essima del jacobia, indicant el nom de la constriccié no lineal
corresponent i un valor numeric fictici.
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3. els coeficients no nuls de la columna i-éssima de la matriu de constriccions
lineals, indicant el nom de la constriccié lineal i el valor numeric del
coeficient.

El format d’escriptura d’aquesta seccié és:

1234567898123456789812345678981234567896123456789812345678981
COLUMNS

....variable. .constr 1. .coeficient 1...constr 2..coeficient 2

on els punts indiquen espais en blanc, variable és el nom de la variable que estem
tractant, constr1 i constr,2 sén noms de constriccions on intervé la variable en
questid, i coeficient ;1 i coeficient;,2 indiquen els valors amb que la variable que
tractem afecta a cada constriccié (si la constriccié és no lineal es pot posar qualsevol
valor). Cal tenir en compte que en aquest apartat han d’apareixer els noms de totes les
variables, lineals i no lineals, fins i tot si no tenen cap coeficient associat.

Secciéo RHS:
Declara els termes independents de totes les constriccions (lineals i no lineals).
Poden anar en qualsevol ordre. El format d’escriptura és:

1234567898512345678981234567898123456
RHS

....nomindp..constr i..terme indept

on els punts indiquen espais en blanc, nom_,indp indica el nom que donem al conjunt
de termes RHS, constr i indica el nom de la constriccié que tractem i terme indept
representa el valor del terme independent. El nom nom ,indp és arbitrari pero ha de
ser el mateix per a totes les components d’un mateix vector de termes independents, i
només serveix per a donar nom a aquest vector.

Seccio RANGES:
S’usa per definir constriccions del tipus | < f; < u. El format d’escriptura d’aquesta
seccid és:

123456789&12345678981234567898123456
RANGES

....nom rang..constr i..terme ranges

on els punts indiquen espais en blanc, nom rang indica el nom que donem al conjunt de
rangs, constr;,i indica el nom de la constriccié que tractem i terme jranges representa
el valor del rang. El nom nom rang té la mateixa funcié que el nom nom_indp. Si a
I'apartat RHS s’ha definit F'(z) < w i volem tenir | < F(z) < u el valor del rang ha der
ser rang = u — l.
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Secci6 BOUNDS:
Declara les fites de les variables. El seu format és:

123456789&12345678981234567898123456
BOUNDS

.zz.nom_boun. .variable. .terme bounds

on els punts indiquen espais en blanc, nom boun indica el nom que donem al conjunt de
fites, variable indica el nom de la variable que tractem i terme_bounds representa el
valor de la fita. El nom nom_boun té la mateixa funcié que als dos apartats anteriors.
El camp zz ens indica el tipus de fita i pot prendre els valors:

LO <

_JUP >

) FR : variable lliure
FX o=

Existeix la possibilitat de fixar dins d’aquest apartat el punt inicial a partir del
qual Minos comencara la cerca del punt inicial factible. Per defecte Minos inicialitza
les variables a zero o a la fita més propera a zero, la qual cosa pot provocar problemes
en certes constriccions no lineals. Per fixar el valor inicial d’una variable cal incloure a
I’apartat BOUNDS la segiient linia:

123456789&12345678981234567898123456
.FX.INITIAL,. .variable. .valorinicial

Exemple de codificacié d’un problema en format MPS

Sigui el problema:

min. (1 +zy  +ag)?
subj. z3 +13 =2
7 _
r} +z3 >0
25(31 +4£C2 —XI3 S 1

120, 202>0, 23<1

El fitxer MPS associat a aquest problema amb emmagatzemament espars del
jacobia seria:

12345678985123456789812345678981234567896123456789812345678981234567898

NAME PROBLEM1
ROWS

E CONSNOL1

E CONSNOL2

G CONSNOL3
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L CONSLIN1
COLUMNS
X1 CONSNOL1 0.0
X1 CONSNOL3 0.0
X1 CONSLIN1 2.0
X2 CONSNOL1 0.0
X2 CONSNOL2 0.0
X2 CONSLIN1 4.0
X3 CONSNOL3 0.0
X3 CONSLIN1 -1.
RHS
TERMINDE CONSNOL1 2.0
TERMINDE CONSNOL2 4.0
TERMINDE CONSNOL3 0.0
TERMINDE CONSLIN1I 1.0
BOUNDS
LO LIMSIMP X1 0.
LO LIMSIMP X2 0.
UP LIMSIMP X3 1.
ENDDATA

Muntatge i execucio.

Un cop s’ha fet el fitxer ALQUILACIO.MINOS amb 'apartat SPECS i MPS, tenim
codificades la FUNOBJ i FUNCON (bé en Fortran, bé en ¢) i un programa principal
que faci la crida a Minos, cal, abans de res, compilar-ho tot (el programa principal i el
fitxer on es troben la FUNOBJ i FUNCON). Si suposem que s’ha escrit tot en Fortran
i es troba dins d’un fitxer anomenat (un cop hem compilat) ALQUILACIO.OBJ I'ordre
que haurem d’executar per fer el muntatge sera:

LINK ALQUILACIO.OBJ,USERLIB:[MINOS53]MINOS53/LIB

Si per contra hem escrit les dos rutines FUNOBJ i FUNCON en c i les tenim al fitxer,
per exemple, ALQUILACIO.C, i el programa principal que crida a Minos (escrit en
Fortran) es troba al fitxer anomenat, per exemple, MAIN.FOR, per fer el muntatge (un
cop compilat tot) farem:

LINK MAIN.OBJ,ALQUILACIO.OBJ,USERLIB:[MINOS53]MINOS53/LIB

Després d’executar el programa (si utilitzeu el programa principal que us sumin-
istrem) obtindreu un fitxer anomenat ALQUILACIO.LIS amb el resultat de l’execucié,
i un fitxer anomenat FOR009.DAT. Aquest darrer no té cap resultat interessant, i us
heu de centrar en el .LIS. Aquest fitxer .LIS té diferents apartats amb parametres i es-
tadistiques de ’execucié. Fixeu-vos en I'apartat MPS FILE, on poden sortir missatges
d’error i avisos relatius a la lectura del fitxer .MINOS, com ara:

XXXX WARNING - NO LINEAR OBJECTIVE SELECTED

Aquest missatge, en concret, us I’heu de trobar i us indica que esteu resolent un problema
amb funcié objectiu no lineal, com és el cas. Altres missatges d’error o warnings
no us haurien de sortir. Observeu també l'apartat ITERATIONS. A la columna
SINF,OBJECTIVE apareix la suma d’infactibilitats quan encara no s’ha arribat a un
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punt factible. A partir d’aquest moment conté el valor de la funcié objectiu. A la
columna ITN podeu veure les iteracions que necessita per trobar un punt factible i per
trobar I’optim.

Minos utilitza com a espai de treball el vector Z(NWCORE). El valor de la dimensi6
de Z(.), NWCORE, es troba declarada al programa principal. Per verificar si aquesta
dimensié és suficient heu de comparar el valor del REASONABLE WORKSPACE
LIMITS amb el de ACTUAL WORKSPACE LIMITS, que podreu trobar abans de
I’apartat MPS FILE. Si el primer valor fos major que el segon, caldra augmentar el
valor de NWCORE.

Abans de donar un resultat per bo heu de comprovar que les subrutines FUNOB.J
i FUNCON estan proporcionant valors correctes del gradient de la funcié objectiu i
del jacobia de les constriccions. Una forma aconsellable de procedir és incloure ini-
cialment al fitxer SPECS la clau VERIFY LEVEL 3 o VERIFY. Amb aixo estareu
forcant a Minos a fer una comprovacié component a component del gradient i del ja-
cobia al punt inicial d’iteracié. Els resultats d’aquestes comprovacions les trobareu als
apartats VERIFICATION OF CONSTRAINTS GRADIENTS RETURNED BY SUB-
ROUTINE FUNCON i VERIFICATION OF OBJECTIVE FUNCTION GRADIENTS
RETURNED BY SUBROUTINE FUNOBJ.

Si tot ha anat bé, ha d’apareixer el missatge:
EXIT — OPTIMAL SOLUTION FOUND

o algun altre missatge de EXIT si hi ha hagut problemes. Fixeu-vos també en el valor
de la variable interna NSTATE. Aquesta variable ’empra Minos per donar informacié
a 'usuari de l'estat de I'optimitzacié quan efectua una crida a les rutines FUNOBJ i
FUNCON. El significat dels diferents valors de NSTATE és:

NSTATE = 0: s’efectua una crida normal a les rutines.

NSTATE = 1: Minos crida per primera vegada a les rutines.

NSTATE = 2: Minos crida per darrera vegada a les rutines, havent-se assolit
I’optim.

NSTATE > 2: Minos crida per darrera vegada a les rutines, sense haver assolit
I'optim. En aquest cas, els diferents valors de la variable
NSTATE indiquen 'error que s’ha produit.

Podeu observar el seu valor a I’optim al final del fitxer .LIS, i si tot ha anat bé ha de
valer NSTATE=2.

Finalment a l'apartat SECTION 1 - ROWS podreu observar el valor final de
les constriccions a la columna ACTIVITY. En aquesta mateixa columna de ’apartat
SECTION 2 - COLUMNS apareix el valor de cada variable a ’0ptim si aquest s’ha
assolit.
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4.3. Detalls importants a tenir en compte!

En aquest breu apartat simplement es donaran unes quantes indicacions per tal
d’evitar problemes a I’hora d’implementar i executar posteriorment el programa que
haureu generat. Aquestes recomanacions son:

1. En un problema on el nombre de variables lineals és molt petit respecte el nombre
de varibles no lineals, pot ser preferible considerar-les totes com no lineals per tal de
simplificar la funcié objectiu (FUNOBJ) i funcié de les constriccions (FUNCON).

2. A part dels limits de certes variables que heu de considerar (extrets del vostre fitxer
de dades), és convenient que afegiu dos limits més totalment ficticis. Concretament es
tracta d’imposar que les variables isobuta_recirculat i ole fina_recirculada tinguin un
limit inferior diferent de 0 (es pot considerar, per exemple, una fita inferior de 0.1).
Aixo0 és per evitar que, en imposar simplement una fita inferior de 0, per problemes de
precissio, es tingui en algun moment del procés d’optimitzacié un valor de, per exemple,
—0.1- 10716, que es pot considerar com 0, perd té I'inconvenient de ser un nombre
negatiu (amb el qual el vostre programa abortaria).

3. A part del dit anteriorment, també és convenient fixar un valor inicial per alguna
variable. Concretament imposarem que la variable ole fina tingui un valor inicial de
1000 barrils per dia. Aixo ho farem afegint al final de 'apartat BOUNDS del MPS una
linea com ara podria ser
.FX.INITIAL,..OLEFINA,..1000.0

on els punts indiquen espais en blanc. Aix0 ho fem per “ajudar” a Minos en el seu procés
d’optimitzacié. En general, per problemes for¢a no lineals com aquest, és convenient, si
es pot, fixar punts inicials més o menys bons ja que per defecte el paquet d’optimitzacid
comenca a partir d’un punt arbitrari que pot estar molt lluny d’un punt optim hipotetic.

4.4. Presentacio de I’exercici.

Es demana solucionar el problema d’alquilacié, amb les dades particulars de cada
alumne, usant el paquet Minos. Per fer-ho haureu d’escriure els apartats SPECS i
MPS, i programar la FUNOBJ i FUNCON. Pel que fa al jacobia els alumnes que
entreguin la practica al juny han de presentar la rutina FUNCON amb el
jacobia dens, mentre que els alumnes que entreguin la practica al setembre
han de presentar la rutina FUNCON amb el jacobia espars.

Normes generals.

L’informe d’aquesta practica haura de ser lliurat en fulls, tots de la mateixa mida
(excepte els que continguin output del Minos, donat que és a 132 columnes), grapats i
amb una primera pagina on hi constin les segiients dades:

e Nom de la practica i assignatura.

e Data d’entrega.

e Nom de I'alumne.

e Numero d’alumne que té assignat.

e USERNAME d’un compte on I'alumne pugui rebre missatges.



Practica d’Optimitzacié amb el paquet Minos/Dept. EIO. 23

No s’acceptaran informes que no respectin aquestes normes. En particular, no
s’acceptara cap informe amb llistats sense grapar ni retallar a la mida de la resta de
fulls (plegueu els fulls de 132 columnes).

Contingut.

L’informe ha de contenir:

1. Llista del total de variables que utilitzeu, indicant quines heu considerat com no
lineals i quines com lineals.

2. Indicacié de quines constriccions heu considerat com no lineals i quines com

lineals.

3. Llistat de les rutines FUNOBJ i FUNCON programades.
4. Llistat del fitxer .MINOS que hagueu escrit.

5. Un cop hagueu executat el programa, heu de presentar:

5.1.

2.2.

La representaci6 grafica de I'optim en una figura similar al de la pagina
2, indicant el valor numeric de només les variables que alla apareixen (no
cal escriure totes les variables).

Les parts del fitxer .LIS que continguin:

La comprovacié dels elements del jacobia obtinguda amb VERIFY
DERIVATIVES.

La comprovacié dels elements del gradient obtinguda amb VERIFY
DERIVATIVES.

L’estat final de I'optimitzacié, a 'apartat EXIT-OPTIMAL SOLUTION
FOUND.

El valor de les constriccions a I’optim, a 'apartat SECTION 1 - ROWS.
El valor de les variables a I’optim, a ’apartat SECTION 2 - COLUMNS.

6. Responeu les segiients qiiestions:

6.1

6.2

A la secci6 4.3, al seu punt 2, s’ha comentat que cal afegir uns limits
ficticis a dues variables per evitar problemes numerics. Podrieu justificar
exactament per que s’ha dit que el vostre codi abortaria en el cas que
alguna d’aquestes dues variables arribés a tenir un valor negatiu?

Podeu assegurar que us trobeu davant d’un problema convex (aixo és,
un problema amb funcié objectiu convexa i amb unes constriccions que
defineixen un conjunt convex de punts)? Recordeu que es pot garantir
que un seguit de constriccions defineixen un conjunt convex si cada una
d’elles defineix un conjunt convex; en cas contrari no es pot assegurar res.
En funcié d’aixo, es pot garantir que I'optim trobat és un optim global
(és a dir, que no hi ha cap de millor)? No se us demana que digueu si
és un optim global o no; simplement si es podria garantir que ho és amb
el que se us ha dit a classe sobre la relacié que hi ha entre convexitat i
optimalitat global



