Procesos Quimicos Il

METODOS INDIRECTOS - PRIMER ORDEN

Una buena direccion de busqueda debe reducir la
funcion objetivo tal que si x° es el punto original y
x'es el nuevo punto entonces:

f(x!) < f(x?)
Una direccion s se llama direccion de descenso y
satisface para cualquier punto que

VIf(x)*s<0
De la figura vemos que el angulo entre los vectores
gradiente y s* es 6, entonces

VT (x)sK = VT (x)sK.cos0
Si 0<6<90° no mejora la funcidn objetivo

Si 6>90° las direcciones de buasqueda produciran
disminuciones en el valor de f(x) entonces

VT(x)*s<0
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METODO DEL GRADIENTE
Este método utiliza en sus calculos unicamente la
derivada primera de la funcién. Para maximizacion la
direccion de busqueda es simplemente el gradiente,
para minimizacion la direccion de busqueda es el
negativo del gradiente
s = —vf(x)
Entonces para minimizacion, en una etapa k la
transicion desde el punto x© a otro punto x** puede
verse por la siguiente expresion
XK = XK AxK = xR 4K sk = xK -k v (k)
donde
Ax*= distancia desde x* a x***
s“= direccion de blsqueda
A*= escalar que determina el largo del paso en la

direccion s
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El negativo del vector gradiente da la direccion para
la minimizacion, pero no la magnitud del paso, por lo
que son posibles varios procedimientos dependiendo
de como se elige A*. En este método el 6ptimo no se
alcanza en una etapa por lo que la ecuacion anterior
debe aplicarse repetidamente para alcanzar el minimo.

En el minimo, el valor de los elementos del vector

gradiente debe ser cero.

Existen dos métodos para seleccionar el valor de A.
Un método emplea una budsqueda unidimensional a lo
largo del gradiente negativo, el segundo especifica el
tamano del paso a un valor constante y utiliza este
valor en cada iteracion.

El algoritmo del gradiente puede ser resumido como

sigue:
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1.Elegir un punto inicial de bdsqueda x°

2.Calcular (analitica 6 numéricamente) las derivadas

parciales . j=1,..,n

axj

3.Calcular la direccion de bisqueda s = -vf (x¥)

4.Usar la relacion x***=x*+1* s para obtener el

“*1 (para encontrar A* use la ecuacion 6-5 6

valor x
minimice f(x) numéricamente )

5.Compare f(x***) con f(x“), si el cambio en f(x) es
menor que alguna tolerancia, pare. En caso
contrario regrese a la etapa 2, haga k=k+1. La
terminacion puede también especificarse fijando
una tolerancia sobre el tamafio de A0

especificando alguna tolerancia sobre la norma.
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Inconvenientes: Este metodo puede finalizar en
cualquier tipo de punto estacionario, esto es, un punto
donde los elementos del vector gradiente son cero.
Los puntos estacionarios se testean examinando la
matriz del Hessiano. Si esta no es definida positiva, el

punto estacionario es un punto de ensilladura.

METODO DEL GRADIENTE CONJUGADO
(Fletcher y Reeves)
El método combina informacion actual del vector
gradinte con los vectores gradientes de iteraciones
previas para obtener una nueva direccion de
busqueda.Los pasos son los siguientes:
1.En x° calcular f(x°). Sea s"=-Vf(x°)

2.Guardar Vf(x°) y calcular  x'=x"+A%"°

minimizando f(x) con respecto a A en la direccion
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s’ (Esto es, llevando a cabo una blsqueda
unidimensional para A)

3.Calcular f(xY), Vf(x'), la nueva direccion de
blsqueda es una combinacion lineal de s° y Vf(x')

o VI VE (D

. . para la iteracion Kk,
v (x°)VvF(x%) P

st = _vf (xl) +S

la relacion es:

T k+1 k+1
Sk+l :—Vf(Xk+1)+Sk.v fT(X k)Vf(Xk )
v (xK)vE(xK)

4.El procedimiento finaliza cuando s sea menor a la
tolerancia
METODOS INDIRECTOS DE SEGUNDO ORDEN
La direccion de busqueda del meéetodo del gradiente
puede interpretarse que es ortogonal a una
aproximacion lineal (tangente a) de la funcion
objetivo en el punto x.

Si hacemos una aproximacién cuadratica de f(x) en x
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f(x) =f(xX) + VTF(xX).AxK +%(Axk)T.H(xk).Axkd0nde

H(x"
) es el Hessiano de f(x). Entonces sera posible tomar
en cuenta la curvatura de f(x) en x* en la
determinacion de una direccion de busgueda como se
describe para el metodo de Newton.

METODO DE NEWTON
Este méetodo al tomar en cuenta la curvatura de la
funcidn en cada punto, identifica mejores direcciones
de busqueda.
El minimo de f(x) en x* es obtenido diferenciando la
aproximacion cuadratica de f(x) con respecto de cada
uno de los componentes de x e igualando la expresion
resultante a cero
VE(X) =V f(x*)+H(x¥).AxK =0

0
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X xk = axk = JHK) [T vE(x¥)  estando  en  este
meétodo tanto la direccion de busqueda como el
tamano del paso especificados. Si la funcion es
cuadratica, se requiere solo un paso para alcanzar el
optimo. Sin embargo, para una funcion objetivo no
lineal el minimo no sera alcanzado en una etapa por lo
que la ecuacion se puede modificar introduciendo el

tamano del paso:

Xk =k ) [ v (xk)

con sk = —[Hxk) [ v (x)

La ecuacion se aplica iterativamente hasta satisfacer

algun criterio de terminacion (considerar A=1 en cada

etapa)

Bibliografia

"Optimization of Chemical Process" , Edgar T.F. and Himmelblau D.M., McGraw-Hill New
York, 1988.

"Engineering Optimization - Methods and Applications” , Reklaitis G.V., Ravindran A. and
Ragsdell K.M., Wiley, New York, 1983.

Métodos Indirectos 8



