UNIVERSIDADE FEDERAL DO RIO GRANDE DO SUL

DEPARTAMENTO DE ENGENHARIA QUÍMICA

PROGRAMA DE PÓS-GRADUAÇÃO

OTIMIZAÇÃO DE PROCESSOS

MÉTODOS DE OTIMIZAÇÃO SEM RESTRIÇÃO

[image: image1.wmf]å

=

=

N

j

j

i

j

i

T

T

N

1

,

*

100

q


Gerson Bicca

Marcelo Escobar

Agosto-2004

1-INTRODUÇÃO:

Na literatura, é possível encontrar uma série de métodos de otimização sem restrição. A principal classificação é dada pela natureza de resolução do problema. Existem dois grandes grupos de métodos, aqueles que usam a derivada da função objetivo e são conhecidos como métodos indiretos, de métrica variável ou analítico, e outros que não fazem uso da derivada e são conhecidos como métodos diretos ou de busca.

Como regra geral, na solução de problemas sem restrição, os métodos que usam

derivadas convergem mais rapidamente que os métodos de busca. Por outro lado, os métodos de busca não requerem regularidade e continuidade da função objetivo e, principalmente o cálculo de derivadas primeira ou segunda de S(x).
O objetivo do presente trabalho é realizar um estudo comparativo entre os métodos selecionados descritos a seguir e analisar as vantagens e desvantagens principais no uso de cada um.Para tanto iremos utilizar um total de 13 funções objetivo com diferentes comportamentos.

Uma forma de avaliar os diferentes algoritmos de busca é utilizando os seguintes critérios:

1) Número de problemas resolvidos

2) Número de cálculos da função objetivo em cada exemplo

3) Tempo computacional para a solução de cada exemplo

4)Qualidade da solução obtida

Pode-se então definir uma tabela de classificação, com índices de 0 (pior) a 100 (melhor) usando os seguintes índices:
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onde, para o i-ésimo algoritmo:

 (i é a sua eficácia,

(i é a sua eficiência,

 (i é a sua robustez para resolver problemas e

(i é a qualidade da solução obtida,.

Ti,j é o seu tempo computacional para resolver o problema j,
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 é o menor tempo entre os algoritmos para resolver o problema j,

 Si,j é o seu número de avaliações da função objetivo para resolver o prob. j,
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 é o menor número de avaliações entre os algoritmos para resolver o problema j,
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 é a melhor qualidade da solução para o problema j,

di,j é a qualidade da solução para o problema j definida como:
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 ( é a precisão da máquina, 

 (x é a tolerância na variável independente,

 (S é a tolerância na função objetivo, 
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 é a solução exata do problema j, 

 Ni é o seu número de problemas resolvidos e

 N é o número total de problemas. 

Obs: Quando o i-ésimo algoritmo não consegue resolver o j-ésimo problema, então Ti,j = ( e Si,j = (. Foi considerado que quando o máximo número de iterações foi alcançado pelo método i para resolver o problema j, o método não conseguiu resolver o problema.

Foi utilizado como ferramenta, o software Matlab a fim de obter um procedimento automático  que nos permitisse uma comparação rápida e eficiente.

3-RESUMO DOS MÉTODOS:

3.1-Métodos Diretos:

Método da Seção Áurea

É um método de busca monovariável, onde a cada iteração o intervalo de busca é reduzido por um fator a, chamado de razão áurea, obtido pela relação geométrica abaixo (retângulo áureo) :

[image: image10.png]a

b|

a-b

b

a=b_b

b a

by b
—| +=-1=0
a a

b —1445
- 2

o =0,618

a




Outras escolhas do fator a levariam a métodos similares, como por exemplo o

método da bisseção para a = 0,5. Contudo, a vantagem da razão áurea está na redução do número de cálculos da função objetivo, em função da propriedade deste método de conservar o retângulo áureo a cada iteração.

Método da Aproximação Polinomial Quadrática (Coggins)

O método de G.F. Coggins (1964) ou de Davies-Swann-Campey-Powell (1964)

aproxima a função S(x) por uma interpolação quadrática, P2(x), calculando o mínimo desta função quadrática, isto é, dP2/ dx =0 .

Método de Busca Seccionada 

É um método de busca multivariável, mas em uma única direção por vez, que utiliza os métodos de busca univariável em cada direção. 

Método de Hooke & Jeeves

 É um método de busca multivariável dividido em duas fases (R. Hooke e T.A. Jeeves, 1962):

Fase de exploração: estimar a direção provável do extremo, a partir de um ponto inicial (ponto base).

Fase de progressão: progredir na direção provável do extremo enquanto o valor da função objetivo for diminuindo.

Método de Rosembrok

É um método de busca multivariável parecido com a fase de exploração do método de Hooke & Jeeves (H.H. Rosembrock, 1960). Entretanto, ao invés de continuamente explorar nas direções dos eixos coordenados, são construídas novas direções ortogonais, usando o procedimento de Gram-Schmidt, baseadas nos tamanhos dos passos das direções bem sucedidas.
Método de Powell

É um método de busca multivariável ao longo de direções conjugadas (C.S. Smith, 1962 e M.J.D. Powell, 1964). Duas direções d1 e d2 ( Rn são ditas conjugadas entre si, com respeito a uma matriz H, se:
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Método Complex

É similar ao método dos poliedros flexíveis, sem a restrição de usar somente n+1 vértices (M. J. Box, 1965). A partir de um ponto inicial, x1, outros p-1 pontos são obtidos aleatoriamente.

O método dos poliedros flexíveis, é um método de busca multivariável (J.A. Nelder e R. Mead, 1964), onde o pior vértice de um poliedro com n + 1 vértices é substituído por um novo vértice colinear com o vértice antigo e o centróide.

Método usado pelo fminsearch do Matlab

 Método de busca utilizada no Matlab.
Método de Busca Aleatória

São os métodos de busca menos elegantes e eficientes (menores valores para eficiência) de todas as técnicas de busca, mas são mais robustos para problemas multimodais e atrativos para computação paralela (multiprocessamento).

Método de Swarm

Método de busca aleatória, onde utiliza o conceito de algoritmos genéticos que se baseiam em algum fenômeno biológico, nesse caso no vôo de pássaros.

3.2-Métodos Indiretos:
Apesar da literatura referenciar somente os métodos quasi-Newton, que utilizam aproximações para o cálculo da matriz Hessiana (também conhecidos como métodos da secante), como métodos da métrica variável, nestas notas o termo “métrica variável” engloba todos os métodos que utilizam a primeira e/ou a segunda derivada da função objetivo. Estes métodos têm como equação básica para o processo iterativo:
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	Tamanho do passo,
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	é o vetor direção e
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	é a matriz Hessiana.


Método do Gradiente de Maior Descida

Utiliza somente a primeira derivada da função objetivo:
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Método do Gradiente Conjugado

Utiliza somente a primeira derivada da função objetivo, gerando uma seqüência de direções que são combinações lineares do gradiente:
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Onde a nova direção é conjugada com a direção anterior com respeito a Hessiana, isto é:
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Método de Newton

Faz uso da segunda derivada da função objetivo:
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Método de Levenberg-Marquardt
Modificação do método de Newton que assegura a positividade da matiz Hessiana:
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   são os valores característicos da matriz Hessiana.
Método de Davidon-Fletcher-Powell(DFP)

Os métodos a seguir usam aproximação da Matriz Hessiana:
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definindo:
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 Onde:
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Método de Broyden-Fletcher-Goldfarb- Shanno (BFGS) 
   Onde:
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Método de Gill-Murray
Onde:
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4-FUNÇÕES UTILIZADAS:
	Funções:
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	Função
	solução
	chute

	1
	1 1
	-1.2  1

	2
	1 1
	-1.2  1

	3
	1 1
	-1.2  1

	4
	1 1
	-1.2  1

	5
	2.5 0
	3 1

	6
	1 1 1 1
	-3 –1 –3 -1

	7
	0 0 0 0
	-3 –1 0 1

	8
	0 1 1 1/pi
	1 2 2 2

	9
	3 2
	1 1

	10
	0 0
	1 1

	11
	-0.5 -1
	1 0

	12
	5 6
	8 9

	13
	2.5 0
	3 1


5-RESULTADOS OBTIDOS:

	Método
	Eficácia
	Eficiência
	Robustez
	Qualidade
	Media

	1
	35.90
	31.19
	100.00
	7.69
	42.30

	2
	84.62
	48.89
	100.00
	23.08
	62.86

	3
	17.13
	6.57
	100.00
	23.09
	36.26

	4
	21.15
	3.66
	100.00
	25.90
	37.38

	5
	17.31
	5.89
	100.00
	10.11
	32.51

	6
	15.64
	5.99
	100.00
	39.94
	40.47

	7
	12.18
	6.44
	100.00
	15.47
	32.86

	8
	5.54
	6.69
	100.00
	7.79
	29.11

	9
	6.07
	2.94
	100.00
	7.63
	28.33

	10
	6.04
	1.89
	100.00
	7.40
	28.02

	11
	0.85
	9.42
	69.23
	5.90
	20.65

	12
	39.86
	6.76
	100.00
	22.54
	41.83

	13
	0.89
	29.92
	100.00
	9.09
	33.65

	14
	2.18
	64.36
	100.00
	83.10
	62.62

	15
	2.45
	81.47
	100.00
	21.42
	49.35

	16
	1.60
	21.89
	84.62
	6.14
	27.46

	17
	1.76
	22.22
	84.62
	6.14
	27.58


*A média, consiste em uma média ponderada dos parâmetros.

6-ANÁLISE DOS RESULTADOS E CONCLUSÃO:

Quando queremos solucionar problemas numéricos, desejamos que a solução obtida tenha uma boa qualidade com o mínimo tempo possível e que o número de iterações seja o menor possível.Além disso, desejamos que o método seja capaz disso para diferentes tipos de problemas. Os quatro parâmetros são igualmente importantes, sendo que na possibilidade de escolha foi considerada a seguinte ordem de prioridade:

1-Qualidade da Solução Obtida

2-Eficácia 

3-Robustez

4-Eficiência

Com base nessa ordem, foram estabelecidos pesos que nos fornecessem uma média global para cada método.Os pesos considerados foram os seguintes:

	Parâmetro
	Peso( wi )

	Qualidade
	0.28

	Eficácia
	0.25

	Robustez
	0.24

	Eficiência
	0.23


De acordo com os resultados obtidos podemos fazer algumas observações:

Quanto à eficácia do método:

Pudemos perceber que o método de busca coggins foi o que conseguiu  um maior valor de eficácia, seguido pelo método da seção áurea e pelo método do gradiente conjugado. Com exceção do método indireto do gradiente conjugado, os demais métodos indiretos não demonstraram uma boa eficácia.Os demais métodos de busca não apresentaram também uma grande eficácia, mas apresentaram uma eficácia maior do que os métodos indiretos.

Quanto à eficiência do método:

O método de Newton com região de confiança, foi o que apresentou uma maior eficiência seguido pelo método de Newton. Com exceção dos métodos de busca Coggins e Seção áurea, os demais métodos de busca apresentaram uma eficiência muito baixa. Os  métodos indiretos, com exceção dos métodos do gradiente de maior descida e do gradiente conjugado,que apresentaram eficiência baixa, apresentaram uma eficiência maior do que os métodos de busca.

Quanto à robustez do método:

No parâmetro robustez, de maneira geral grande parte dos métodos conseguiram resolver todos os problemas. Os métodos indiretos BFGS, DFP e Gill Murray que usam aproximações para a matriz Hessiana, resolveu quase todos. E o gradiente de máxima descida foi o que teve um pior desempenho.

Quanto à qualidade da solução do método:

O método de Newton foi o que apresentou uma maior qualidade na solução seguida pelo método de Powell.  Os métodos de busca de Coggins, da busca seccionada, de h.k. jeeves  e os métodos indiretos de Newton com região de confiança e do gradiente conjugado não apresentaram uma boa qualidade da solução de maneira geral, mas foram melhores que os demais.

Quanto à média global:

 De acordo com os pesos estabelecidos, os métodos de Coggins e de Newton foram os que apresentaram maiores médias. Os métodos da seção áurea , de Powell, do gradiente conjugado e Newton com região de confiança vieram logo a seguir. Sendo que os métodos BFGS, DFP e Gill Murray, foram os que apresentaram médias mais baixas.

Conclusões:
Para os problemas resolvidos, com os chutes iniciais propostos, verificamos que os métodos de busca requerem um menor tempo computacional. Isso se deve ao fato de que os métodos indiretos requerem maior número de cálculos a cada iteração.

Os métodos de busca requerem um maior número de avaliações da função objetivo, o que não necessariamente significa um maior tempo computacional, como pode ser verificado.

De maneira geral os métodos são robustos para os problemas que lhes foram apresentados.

Podemos concluir de acordo com os parâmetros avaliados que o método de Newton é um método que se destaca diante dos demais, sendo que vale a pena ressaltar que o método de Coggins também apresentou um bom desempenho. Apesar do fato de que os métodos de busca são mais elegantes, o seu uso requer o cálculo de derivadas, sendo esse o preço a se pagar.

ANEXO: Rotina

clear all

close all

clc

global TABELA

%METODOS:                      FUNCOES:                     GRADIENTES:

Metodos=cell(18,1);                Funcoes=cell(13,1);            Gradientes=cell(13,1);

Metodos{2}='coggins';           Funcoes{1}='test1';           Gradientes{1}='gtest1';

Metodos{3}='univar';             Funcoes{2}='test2';          Gradientes{2}='gtest2';

Metodos{4}='hkjeeves';         Funcoes{3}='test3';          Gradientes{3}='gtest3';  

Metodos{5}='rosembr';          Funcoes{4}='test4';          Gradientes{4}='gtest4';

Metodos{6}='powell';             Funcoes{5}='test5';           Gradientes{5}='gtest5';

Metodos{7}='search';            Funcoes{6}='test6';           Gradientes{6}='gtest6';

Metodos{8}='complex';          Funcoes{7}='test7';           Gradientes{7}='gtest7';

Metodos{9}='buscarnd';        Funcoes{8}='test8';           Gradientes{8}='gtest8';

Metodos{10}='swarm';           Funcoes{9}='test9';           Gradientes{9}='gtest9';

Metodos{11}='steepdes';       Funcoes{10}='test10';         Gradientes{10}='gtest10';

Metodos{12}='cgrad';            Funcoes{11}='test11';          Gradientes{11}='gtest11';

Metodos{13}='lmarqua';         Funcoes{12}='test12';         Gradientes{12}='gtest12';

Metodos{14}='newton';          Funcoes{13}='test13';         Gradientes{13}='gtest13';

Metodos{15}='newtont';

Metodos{16}='bfgs';

Metodos{17}='dfp';

Metodos{18}='gmurray';

Metodos{1}='aurea';

N=length(Funcoes);

mxit=250;

tolx=1e-4 ;

tolf=1e-4; 

nvar=2*ones(length(Funcoes),1);nvar(6:8)=4;

%DIRECOES PARA COGGINS:

direc=cell(length(Funcoes),1);

direc(1:5,1)={[ 1 1]};

direc(6:8,1)={[ 1 1 1 1]};

direc(9:13,1)={[ 1 1]};

%VARIVEIS NO OTIMO:

Vxo=cell(length(Funcoes),1);

Vxo{1}=[1 1];      Vxo{7}=[0 0 0 0];    Vxo{13}=[2.5 0];

Vxo{2}=[1 1];      Vxo{8}=[0 1 1 1/pi];

Vxo{3}=[1 1];      Vxo{9}=[3 2];

Vxo{4}=[1 1];      Vxo{10}=[0 0];

Vxo{5}=[3 0.5];    Vxo{11}=[0.5 -1];

Vxo{6}=[1 1 1 1];  Vxo{12}=[5 6];

%CHUTES INICIAIS:

Vxi=cell(length(Funcoes),1);

Vxi{1}=[-1.2 1];       Vxi{7}=[-3 -1 0 1];    Vxi{13}=[3 1];

Vxi{2}=[-1.2 1];       Vxi{8}=[1 2 2 2];

Vxi{3}=[-1.2 1];       Vxi{9}=[1 1];

Vxi{4}=[-1.2 1];       Vxi{10}=[1 1];

Vxi{5}=[1 1];          Vxi{11}=[1 0];

Vxi{6}=[-3 -1 -3 -1];  Vxi{12}=[8 9];

%VALORES OTIMOS:

VOt=zeros(length(Funcoes),1);

VOt(end)=-3.25;

%INICILIAZANDO MATRIZES:

temp=zeros(length(Metodos),length(Funcoes));

VOtc=zeros(length(Metodos),length(Funcoes));

Vxoc=cell(length(Metodos),length(Funcoes));

VnS=zeros(length(Metodos),length(Funcoes));

Viter=zeros(length(Metodos),length(Funcoes));

%=========================================================================%

%INICIO DO LOOP:

for i=1:length(Metodos)

    for j=1:length(Funcoes)

        xi=Vxi{j};

        d=direc{j};

     if i>=11

      %Avaliacao da funcao j pelo metodo i:

       STR=[ 'tic;[xo,Ot,nS,niter]='Metodos{i} '(''' Funcoes{j} ''',xi,[],'  ''''Gradientes{j} ''');temp(i,j)=toc;'];

       eval(STR);

      else

          if i>2

          %Avaliacao da funcao j pelo metodo i:

           STR=[ 'tic;[xo,Ot,nS,niter]='Metodos{i} '('''Funcoes{j} ''',xi);temp(i,j)=toc;'];

           eval(STR);

           else

           STR=[ 'tic;[xo,Ot,nS,niter]='Metodos{i} '('''Funcoes{j} ''',xi,d);temp(i,j)=toc;'];

           eval(STR);

           end

     end

     clc

%ARMAZENAMENTO:

%VARIVEIS x:

Vxoc{i,j}=xo;

%F.OBJTIVO:

VOtc(i,j)=Ot;

%AVAL. FOBJ:

VnS(i,j)=nS;

%NUMERO DE ITERCOES:

if niter==0

    niter=1;

else

    if niter==mxit

        temp(i,j)=Inf;

        Vns(i,j)=Inf;

    end

end

Viter(i,j)=niter;

clc

end

end

%FIM DO LOOP: 

clc

%=========================================================================%

%CALCULO DOS PARAMETROS:

% 1- EFICACIA:[TETA]

TETA=zeros(length(Metodos),1);

temp_est=min(temp);% Tempo minimo para resolver o problema j

temp_est(find(temp_est==0))=eps;

for i=1:length(Metodos)

    TETA(i)=(100/N)* sum ( temp_est./(temp(i, :)+eps));

end

% 2- EFICIENCIA:[E]

E=zeros(length(Metodos),1);

VnS_est=min(VnS);% Avaliacoes minimas da fobj para resolver o problema j

for i=1:length(Metodos)

    E(i)=(100/N)* sum ( VnS_est./(VnS(i, :)+eps));

end

% % 3- ROBUSTEZ:[ETA]

MNi=Viter>mxit;

MNi=MNi==0;

ETA=zeros(length(Metodos),1);

for i=1:length(Metodos)

    ETA(i)=(100/N)*sum((MNi(i,:)));

end

 % 4- QUALIDADE:[Q]

d=zeros(length(Metodos),length(Funcoes));

for i=1:length(Metodos)

    for j=1:length(Funcoes)

        aux=size(Vxoc{i,j});

        if aux(1)>aux(2)

            Vxoc{i,j}=Vxoc{i,j}';

         end

        d(i,j)=  (norm(Vxoc{i,j}-Vxo{j,1} ) )/tolx  + abs( VOtc(i,j)-VOt(j))/tolf;

    end

end

d_est=min(d);

d_est(find(d_est==0))=eps;

Q=zeros(length(Metodos),1); 

for i=1:length(Metodos)

    Q(i)=(100/N)* sum ((d_est +eps)./( d(i, :)+eps));

end

%FIM

indice=1:length(Metodos);

indice=indice';

TABELA=[indice,TETA,E,ETA,Q];

pesos=[ 0.25 ,0.23 ,0.24 ,0.28];

Nota=zeros(length(Metodos),1);

for i=1:length(Metodos)

Nota(i)=sum(TABELA(i,2:end).*pesos);

end

TABELA=[TABELA,Nota];

disp(' METODO     EFICACIA    EFICIENCIA    ROBUSTEZ      QUALIDADE    MEDIA');

disp(TABELA)

k=menu('Enviar TABELA para o EXCEL?','Sim','Nao');

if k==1

    active

end
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