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RESUMEN

El proceso de hidrotratamiento de destilados medios se hace via hidrodesulfuracion
(HDS). Este proceso utiliza catalizadores muy activos para la reduccion del contenido
de azufre y aromaticos en el gasoleo. En la actualidad se han establecido regulaciones
sobre el contenido de azufre desde 500 ppmw a 15ppmw desde 2006 a 2010, lo
que ha permitido el planteamiento de estudios a nivel del reactor, del catalizador
y de proceso, para satisfacer dicha regulacion [1]. Verruschi, E. (2008) [20] postulo
un modelo deterministico de Programacion no Lineal Entera Mixta (MINLP) que
permite el diseno de un reactor y la distribuciéon de lechos cataliticos en el mismo,
donde se obtuvieron soluciones por cada objetivo a cumplir. La posibilidad de cumplir
los objetivos de manera equilibrada impulsé a definir el modelo multiobjetivo donde
se define una funcién objetivo vectorial la cual tiene como componentes: costo del
disenio del reactor, la producciéon de naftenos, la cantidad de monoarométicos y la
cantidad de aromaticos azufrados. Se minimizaron las primeras tres componentes y
se maximizo la cuarta componente. Al analizar algunos de los resultados obtenidos
por Verruschi [20| se plantearon diversas preguntas que fueron fundamentadas y
respondidas matemaéaticamente mediante la solucién de problemas bi-tri objetivos.
Al realizar un andlisis grafico de las soluciones (frente de pareto) de estos modelos,
se verifico en algunos de los casos, la existencia de conflicto entre algunos objetivos
y para otros no se pudo evidenciar de forma clara dicho conflicto. Para la obtenciéon
de soluciones eficientes para el problema general de cuatro objetivos, se utilizo el
método de e—restricciones aumentado (AUGMECON [18]). Se estableci6 el rango de
variacion de los parametros e de las restricciones objetivos mediante la tabla de pagos
y se resolvieron los modelos generados, haciendo uso de herramientas de GAMS que
resuelve MINLP, como lo es DICOPT. Con el algoritmo AUGMECON se obtuvo
soluciones del frente de pareto que en el espacio solucion muestran configuraciones
para el lecho catalitico en el reactor de destilados medios, donde el tomador de
decisiones puede escoger entre alguna de ellas tomando en cuenta sus necesidades
inmediatas.

Palabras claves: Distribucion de Catalizadores, Programacion No Lineal Entera
Mixta, Optimizacién multiobjetivo, AUGMECON.
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CAPITULO 1

INTRODUCCION

Este Capitulo presenta la parte introductoria de la investigacion. Se muestra el
planteamiento del problema (Secciéon 1.1), los objetivos de estudio (Seccion 1.2) y
la delimitacion de la investigacion (Seccion 1.3).

Un consejo: jEstudial, ya que los
mejores cientificos y filosofos, para
aprender, escucharon a su espiritu
y sus pensamientos los pusieron en

prdactica, porque la clave del éxito

es el pensamiento humano lleno
de sabiduria y entendimiento.
Cuadrado Marlyn (1998)



CAPITULO 1. INTRODUCCION 2

1.1. Planteamiento del problema

Un reactor quimico es un objeto tecnoldgico en cuyo interior tiene lugar una
reaccion quimica. Las reacciones quimicas estan presente en todas partes y de ahi la
relevancia del estudio de las mismas. En la industria quimica, se pueden decir que
son las acciones mas importantes y complejas, porque a través de ellas se obtiene la
transformacion de la materia prima, que para este caso viene siendo el petroleo. El
petroleo es hoy dia, la principal fuente de energia, ya que a partir de él se genera el
combustible que actualmente representa el 40 % de la demanda energética mundial.

En las ultimas décadas se han establecido regulaciones para la reduccion del
contenido de sulfurados y aromaticos en los combustibles, los cuales representan del
75% al 80% del total de productos en una refineria, esto con el fin de mantener
una calidad del aire que respiramos. Dichas regulaciones fueron propuestas por la
directiva del Parlamento Europeo y el acta de aire limpio de la Agencia de Proteccion
Ambiental de Estados Unidos.

Con el objetivo de minimizar el efecto negativo que tiene sobre la salud y el
ambiente las emisiones de gases en los tubos de escape de los automoviles, se ha
venido minimizando el contenido de nivel de azufre y aromaéticos en la gasolina y en
el gasoleo. Los nuevos limites que comenzaron a regir en la Comunidad Europea y en
Estados Unidos a partir del primero de enero del 2005 se encuentra entre 30-50 ppmw
(Parts Per Million by Weight, por sus siglas en Inglés). De hecho, cero emisiones de
azufre y por lo tanto cero contenido de azufre sera la tendencia para los préoximos 10
anos. Esto hace que se requiera producir en las refinerfas combustibles de ultra bajo
azufre, por lo que el punto clave es lograr tecnologias de desulfuracion eficientes [1].

Existen diferentes tecnologias para la remocion de sulfurados y aromaticos, una
de las mas usadas es el proceso donde se le agrega hidrogeno al combustible para
su remocion, el cual es conocido como hidrotratamiento. El hidrotratamiento para la
reduccion de sulfurados y aromaticos ha de conseguirse via Hidrodesulfuracion (HDS)
con catalizadores muy activos, estos catalizadores deben tener un efecto de favorecer
la consecucion de las nuevas regulaciones a un costo minimo posible.

El proceso de hidrodesulfuracion del gaséleo, como un proceso de hidrotratamiento
de destilados medios, ha entrado en una etapa de transicion y desafio, porque
se debe reducir el contenido de sulfurados del gaséleo de 500 ppmw a 15 ppmw
desde el 2006 al 2010 (http://www.epa.gov/otaq/regs/hd2007/frm/f00057.pdf). Para
lograr este objetivo, se han planteado diferentes vias como son, estudios a nivel del
catalizador, estudios del nivel del reactor y estudios a nivel de proceso [1]. Por tal
razon, se viene investigando sobre la manera de desarrollar métodos que permitan
generar procedimientos sistematicos para la obtencion de sintesis de redes de reactores
6ptimas, siendo uno de los principales problemas, el planteamiento de las estrategias
de optimizacion de redes de reactores.

La configuraciéon o6ptima para un reactor industrial de hidrotratamiento de
destilados medios, a través de la sintesis y optimizaciéon de redes de reactores,

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 1. INTRODUCCION 3

consiste en encontrar una configuracion factible que satisfaga un conjunto de metas
y especificaciones. El problema de sintesis implica determinar el arreglo 6ptimo del
reactor y de los equipos asociados, asi como las interconexiones que transforman las
entradas en productos finales.

Verruschi, E. (2008) [20], desarrolld6 una metodologia que propone una
configuracion de lechos cataliticos para un reactor de hidrodesulfuracién de gasoleo,
a través de un modelo el cual permite obtener la mejor distribucion de dos tipos de
lechos cataliticos, tal que estudie la existencia o no de la unidad y la selecciéon de un
tipo de catalizador, y genere como resultado la mejor combinaciéon en el reactor y en
el tamano del equipo, minimizando la cantidad de aroméaticos azufrados (caso maés
favorable) y el coste total anual y maximizando la cantidad de monoaromaticos (caso
més desfavorable ) y la produccion de naftenos.

La metodologia consistio de tres pasos (Grossman, 1996) [9]:

1. Se postuldé una superestructura que incluye todas las posibles alternativas
de diseno, de las cuales se selecciona la solucion 6ptima. La superestructura
considerada se basé en el modelo propuesto por Kokossis y Floudas (1990) [14].

2. Transformacion de la superestructura en términos de un modelo mateméatico
bajo incertidumbre basado en la programacion matemética estocastica no lineal
entera mixta, con cuatro diferentes objetivos a cumplir; minimizar la cantidad
de aromaéticos azufrados y el costo total anual y maximizar la cantidad de
monoaromaticos y la producciéon de naftenos.

3. Soluciéon del modelo de optimizacion. Se utilizaron dos casos basados en cuatro
diferentes criterios. Los casos fueron; Caso 1: proceso isotérmico (ocurre a
temperatura constante) y Caso 2: proceso adiabatico (donde no hay intercambio
de calor). Los criterios fueron los siguientes:

a) Minimizar el coste total anual.

b) Minimizar los cantidad de aromaticos azufrados (caso mas favorable).
¢) Maximizar la producciéon de monoaromaticos (caso méas desfavorable).

d) Maximizar la producciéon de naftenos.

Los criterios 1) y 2) responden a las regulaciones ambientales que debe cumplir
el gasoleo y los criterios 3) y 4) toman en cuenta la calidad del gasoleo y el
aspecto econdmico, respectivamente.

Verruschi, plante6 para el segundo pasos dos estrategias de solucion basadas
en la clasificacion de los métodos de solucion segin los datos de un problema
de optimizacion, estas fueron; optimizacion determinista y estocdstica. Para la
optimizacion determinista resolvié el modelo matematico pero sin la consideracion
de las variables que presentan incertidumbre (modelo deterministico ) y optimizacion
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CAPITULO 1. INTRODUCCION 4

estocastica es el modelo deperministico pero con la presencia de las dichas variables
(modelo estocdstico ). Estos modelos permitieron la obtencion de la mejor distribucion
de dos tipos de lechos cataliticos en un reactor de flujo pistéon, donde el sistema
reactivo contempla reacciones series-paralelas.

La optimizacién de dichos modelos, se hizo para cada objetivo, tomando en cuenta
cada caso (isotérmico 6 adiabatico) y cada modo de operacion (modo de operacion 1
y modo de operacion 2). En total se resolvieron 32 modelos matematicos de MINLP,
esto se resume a continuacion:

(MD) Modelo deterministico.

(ME) Estocéstico.

(Critl) Minimizar el costo del disenio del reactor.
(Crit2) Minimizar la cantidad de arométicos azufrados (mas favorable).
(Crit3) Maximizar la cantidad de monoaromaticos (menos favorable).

(Crit4) Maximizar la catidad de naftenos.

(C1) Caso Isotérmico: temperatura es constante en todo el reactor.
(C2) Caso Adiabético: no hay intercambio de calor con el medio ambiente.
(M1) Modo de operacion 1: El flujo de alimentacion (Fkoy);.
(M2) Modo de operacion 2 :El flujo de alimentacion (Fkoy)s.

Al resolver los modelos como casos mono-objetivos, no se puede asegurar que el
beneficio de alguno de los criterios obtendré un beneficio para los otros. Las siguientes
palabras de Pareto, V. quizas ayudarén a clarificar lo antes expuesto:

El bienestar de algunos se puede mantener constante sin que nuestras
conclusiones resulten afectadas. Pero si, por el contrario, el pequeno
movimiento (de una forma de estado social a otro) aumenta el bienestar
de algunos individuos y disminuye el de otros, no puede afirmarse que el
cambio es ventajoso para la colectividad en su conjunto.

Por tal motivo, el problema que plantearemos sugiere la optimizacion simultdnea
de las funciones objetivos y asi obtener soluciones tal que mejore en un objetivo
sin empeorar al menos uno de los otros. Lo anteriormente expuesto se conoce como
Optimizacion Multiobjetivo.

Un Problema de Optimizacion Multiobjetivo (MOOP, Multi-Objective
Optimization Program, por sus siglas en Inglés), trata la optimizacién de mas de
un objetivo que usualmente estan en conflictos entre si, lo que hace que la mejora de
un objetivo da lugar al empeoramiento de algtn otro.

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 1. INTRODUCCION 5

El problema de la distribucion de catalizadores en el reactor de hidrotratamiento
de destilados medios evidencia la caracteristica de ser un problema con multiples
objetivos (por poseer cuatro objetivos a alcanzar), dicho problema fue tratado como
un problema de optimizacion Mono-objetivo, obteniendo asi, soluciones 6ptimas
por cada funcién objetivo. Sin embargo, existen diferencias teoéricas y algoritmicas
fundamentales entre los problemas mono-objetivos y multiobjetivos, lo que hace
conveniente plantear el problema de la distribuciéon de catalizadores como un
modelo de optimizaciéon multiobjetivo y resolverlo utilizando algoritmos para dichos
problemas. Como resultado, el objetivo principal de esta investigacion se define de la
siguiente manera:

Optimizar la distribucién de catalizadores en el reactor de hidrotratamiento de
destilados medios, minimizando la cantidad de aromaticos azufrados, la produccién
de monoaromaticos y el coste total anual y maximizando la producciéon de naftenos.

Esta investigacion propone obtener la soluciéon del problema planteado mediante
el algoritmo de las e-restricciones (e-Constraint Method). Este método reformula el
MOOQOP, fijando una funcién objetivo y considerando las demas como restricciones
limitadas por algtn nivel ¢;. La dificultad radica en la determinaciéon cuidadosa de
los €;, ya que de ello depende el éxito de la técnica. Para considerar estas limitantes
y obtener soluciones eficientes usaremos el método de e—restriciones aumentado
(AUGMECON) implementado en GAMS por Mavrotas, G. [18].

1.2. Objetivos de estudio

1.2.1. Objetivo General

Obtener la mejor distribucion de catalizadores en el reactor de hidrotratamiento
de destilados medios, via optimizacion multiobjetivo.

1.2.2. Objetivos Especificos

1. Convertir el problema multiobjetivo en uno mono-objetivo haciendo uso del
método de e-restricciones (modelo reformulado).

2. Establecer el rango de variacion de los pardmetros € para las funciones objetivos
que representaran las restricciones limitadas del método de e-restricciones,
mediante el uso de una tabla de pagos (payoff table).

3. Usar herramientas computacionales robustas de programacion no lineal entera
mixta para resolver el conjunto de modelos reformulados.

4. Obtener el conjunto pareto y frente de pareto Optimo del problema
multiobjetivo.

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 1. INTRODUCCION 6

5. Hacer un analisis grafico de las soluciones (frente de pareto) de los modelos
multiobjetivos que se pueden plantear, con dos y tres objetivos.

6. Determinar la mejor configuracion del rearreglo de lecho catalitico para el
reactor de hidrotratamiento de gaséleo mediante el conjunto de pareto 6éptimo.

1.3. Delimitaciéon del Problema

El presente estudio se delimitara a estudiar el modelo de distribucién de lechos
cataliticos en el reactor de hidrotratamiento de destilados medios para el caso
deterministico (MD) y analizaremos el caso isotérmico (C1) en el modo de operacion
1 (M1), usando todos los criterios (Crit1-Crit4) para fijar el problema multicriterio y
definir el modelo multiobjetivo.

Para este caso, no tomaremos el criterio produccién de monoaromaticos (Crit2)
como un caso menos favorable, sino que se minimizara dicho objetivo, ya que es
un producto no deseado en el gaséleo. Asi el modelo de optimizaciéon multiobjetivo
que estudiaremos mediante esta investigacion seran el modelo Deterministico caso
isotérmico, modo de operacion 1 (MD-C1-M1).

1.4. Organizacién de la Tesis

El presenta trabajo estd organizado, manteniendo la estructura de una parte
introductoria, donde se presenta el planteamiento del problema (Seccion 1.1), los
objetivos de estudio (Seccién 1.2) y la delimitacion de la investigacion (Seccion
1.3). Posteriormente se presenta el Capitulo 2 donde se muestran los conceptos y
algoritmos de Programacion No Lineal Entera-Mixta (Secciones 2.1 y 2.2) y la teoria
y algoritmos de optimizacion multiobjetivo (Secciones 2.4 y 2.5). En la Seccion 2.6
se presenta la fundamentacion tedrica del método AUGMECON, que seré utilizado
para la obtencion de las soluciones para el problema planteado. El Capitulo 3 presenta
el modelo de optimizacion deterministico y las soluciones obtenidas por Verruschi y
el Capitulo 4 presenta el modelo multiobjetivo para la distribucion de catalizadores
en el reactor de hidrotratamiento de destilados medios. La Seccion 4.1 muestra los
modelos desarrollados y la Seccion 4.2, la aplicacion del algoritmo AUGMECON y
los resultados numéricos. Finalmente, en el Capitulo 5 se exponen las conclusiones,
recomendaciones y aportes de la investigacion.
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CAPITULO 2

DESARROLLO TEORICO

A continuacion se presenta una descripcion de la teoria de Programacion No Lineal
Entera Mixta (Seccion 2.1) y la presentacion de los algoritmos desarrollados para
la solucién de dichos problemas (Seccion 2.2). En la seccion 2.3 se presenta el
algoritmo implementado en GAMS para la resolucion de MINLP conocido como
DICOPT. El fundamento teérico de los Problemas de Optimizacion Multiobjetivo,
una clasificacion de los algoritmos de Optimizacion Multiobjetivos y se exponen
brevemente los métodos escalares de Optimizacion Multiobjetivo se muestran en la
Secciéon 2.4. Por tdltimo, se presenta una descripcion del método AUGMECON que
se utilizara para la obtencion de soluciones para el problema multiobjetivo planteado
en esta investigacion (Seccion 2.6).

Al momento es solamente una Nocion,
pero con un poco de respaldo creo

que puedo convertirme en un
Concepto y entonces en una Idea.

(Woody Allen, Annie Hall)
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2.1. Programacién no lineal Entera Mixta (MINLP)

2.1.1. Motivacion

Una gran cantidad de problemas de optimizaciéon involucran variables enteras o
discretas en adiciéon a la presencia de variables continuas. Esta clase de problemas de
optimizaciéon vienen de una variedad de aplicaciones y son denotados como problemas
de programacion no lineal entera mixta (Mixed-Integer Nolinear Programming
MINLP Problems).

La naturaleza no lineal de estos problemas de optimizacion enteros mixtos pueden
surgir de:

i Relaciones no lineales con dominio enteros (por ejemplo, productos de variables
binarias en un modelo de asignacion cuadrética).

ii Relaciones no lineales con dominio continuo (por ejemplo, modelos no lineales con
entradas-salidas complejas en un reactor unitario).

iii Relaciones no lineales con dominio continuo-entero (por ejemplo, producto de
variables continuas y binarias en la programaciéon y planeacion de proceso por
lotes y mejora de sistemas de recuperacion térmicos). Nos basaremos en los
casos (ii) y (iii) en esta seccion.

Existe un amplio espectro de aplicaciones que pueden ser modeladas como MINLP.
Estas aplicaciones estan presentes en el area de Sintesis de Procesos en ingenieria
quimica e incluye:

i Sintesis de redes de recuperadores de calor (Floudas y Ciric, 1989; Ciric y Floudas,
1990; Ciric y Floudas, 1989; Yee et al., 1990a; Yee y Grossman, 1990; Yee, et
al., 1990b).

ii El recondicionamiento (o adaptacion) de sistemas intercambiadores de calor (Ciric
y Floudas, 1990; Papalexandri y Pistikopoulos, 1993;).

iii La sintesis de sistemas de separacion basados en destilacion (Paules y Floudas,
1988; Viswanathan y Grossmann, 1990; Aggarwal y Floudas, 1990; Aggarwal y
Floudas, 1992; Paules y Floudas, 1992).

iv Sintesis de redes de reactores complejos (Kokossis y Floudas, 1990; Kokossis y
Floudas, 1994).

v Sintesis de sistemas reactor-separador con reciclo (Kokossis y Floudas, 1991).

vi Sintesis de sistemas de utilidad (Kalitventzeff Marechal, 1988).
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vii Sintesis de sistemas de procesos totales (Kocis y Grossmann, 1988; Kocis y
Grossmann, 1989a; Kravanja y Grossmann, 1990).

Importantes aplicaciones de problemas MINLP han surgido en el area de Diseno,
programacion y planeacion de procesos discontinuos en ingenieria quimica e incluyen:

i Disefio de plantas multiproductoras (Grosmann y Sargent, 1979; Birewar y
Grossmann, 1989, Birewar y Grossmann 1990).

ii Diseno y operacion de plantas multiproposito (Vaselenak et al., 1987; Vaselenak et
al., 1987; Faqir and Karimi, 1990; Papageorgaki y Reklaitis, 1990; Papageorgaki
vy Reklaitis, 1990; Wellons y Reklaitis, 1991; Sahinidis y Grossmann, 1991;
Fletcher et al., 1991).

2.1.2. Descripcién Matematica

La formulaciéon general para un problema MINLP puede ser enunciado como:

EA Y
s.a h(z,y) =0
re X CR"
y € Y entero

donde x representa un vector de m variables continuas (por ejemplo, flujos,
temperaturas, longitud de unidades, etc), y y es un vector de variables enteras (por
ejemplo, materiales o solventes alternativos); h(x,y) = 0 denota las m restricciones de
igualdad (por ejemplo, masa, balance de energia, relaciones de equilibrios); g(x,y) < 0
son las p restricciones de desigualdad (por ejemplo, especificaciones de pureza
en productos destilados, regulaciones ambientales, restricciones de factibilidad en
sistemas recuperadores de calor, restricciones logicas) y f(z,y) es la funcion objetivo
(por ejemplo, costo total anual, criterios termodinamicos, beneficios).

Observacion 1. Las variables enteras y, con cotas superior e inferior dada,
L U
Yy <y<y

pueden ser expresadas como variables binarias denotadas por z, mediante la siguiente
formula:

y:yL+zl+222—|—423—|—...+2N_1zN,
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donde N es el ntimero minimo de variables binarias necesarias. Este nimero esta
dado por

U__ L
N:HINT{ZOQ@—M}
log?2

donde INT es la funcién que trunca este argumento real en un valor entero.

La Formulacién mostrada en (2.1.1) puede ser escrita en términos de variables
binarias:

Minimizar

Y fz,y)
s.a h(z,y) =0
g(z,y) <0 (2.1.2)
ze X CR"
yeY e{0,1}4

donde y ahora es un vector de ¢ variables binarias (por ejemplo, si existe una unidad
de proceso (y; = 1) o si no existe (y; = 0)).

2.1.3. Dificultades de los MINLP

Tratar con modelos de optimizaciéon no lineal entero mixto de la forma (2.1.1)
y (2.1.2) presenta dos grandes dificultades. Estas dificultades estan asociadas con
la naturaleza del problema, el dominio combinatorio (dominio de y) y el dominio
continuo (dominio de ). Como el nimero de variables binarias y en el problema
mostrado en (2.1.2) incrementa, nos enfrentamos con un problema combinatorio
grande, y los resultados de anélisis complejo caracterizan al problema MINLP como
NP-completo (Nemhauser y Wolsey, 1998). Al mismo tiempo, las no linealidades del
problema MINLP son en general no convexas lo cual implica una existencia potencial
de soluciones locales miltiples. La determinacién de una solucién global para los
problemas MINLP no convexos es ademés un problema NP-dificil (Murty y Kadadi,
1987), incluso, la optimizacion global de problemas de programacion con restricciones
no lineales es NP-dificil (Parpalos y Schnitger, 1988), y cada problema cuadratico con
un autovector negativo es NP-dificil (Parpalos y Vavasis, 1991).
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2.2. Algoritmos de MINLP

Una colecciéon representativa de algoritmos desarrollados para resolver modelos
MINLP de la forma (2.1.2) en orden cronologico de desarrollo, es la siguiente [falta
referencial:

1. Descomposicion Generalizada de Benders (Generalizated Benders
Decomposition, GBD) (Geoffrion, 1972; Paules y Floudas, 1989; Floudas et
al., 1989)

En el trabajo pionero de Geoffrion (1972) sobre Descomposicion Generalizada
de Benders, se crean dos secuencias de cotas superiores e inferiores que se van
actualizando y convergen a € en un ntimero finito de iteraciones. La cota superior
corresponde a resolver subproblemas en la variable x, fijando las variables y,
mientras que la cota inferior se basa en la teoria de dualidad.

2. Aproximacion de Ramificacion y Acotamiento (Branch and Bound, BB)
(Beale, 1977; Gupta, 1980; Ostrovsky et al., 1990; Borchers y Michaell, 1991);

La aproximacion de Ramificacion y Acotamiento comienza resolviendo la
relajacion continua de un MINLP y subsecuentemente ejecuta una enumeracion
implicita donde un subconjunto de variables binarias son fijadas en un nodo.
La cota inferior corresponde a la solucion del problema de programacion no
lineal (Linear Programming Program, NLP) en cada nodo, esto es usado para
expandir el nodo con la cota inferior mas pequena o usado para eliminar nodos
que exceden la cota superior actual. Si la relajacion continua NLP de el MINLP
tiene soluciones binarias para la variable y, entonces el algoritmo BB terminaré
en un nodo. Con un argumento similar, si resulta un resultado estrecho para
el NLP relajado en el primer nodo del arbol, entonces el nimero de nodos que
podria necesitarse puede ser bajo. En otro caso, las relajaciones NLP relajadas
pueden resultar en un nimero muy grande de subproblemas a resolver.

3. Aproximacion Exterior (Outer Aproximation, OA) (Duran y Grossmann,
1986a);

El algoritmo de Aproximacion exterior aborda problemas con restricciones de
desigualdad, y crea secuencias de cotas superiores e inferiores como el GBD,
pero la diferencia es que tiene caracteristicas distintas, este trabaja usando
informaciéon primal, mediante la soluciéon de los problemas para las cotas
superiores, de manera que se linealiza el objetivo y las restricciones, alrededor
de un punto. Las cotas inferiores para OA son basadas sobre la acumulacion
de las funciones objetivos y restricciones linealizadas, alrededor de los puntos
soluciones primales generados.

4. Aproximacion Exterior con Relajaciones de Igualdad (Outer
Aproximation whit Equality Relaxation, OA/ER) (Kocis y Grossmann, 1987);
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El OA/ER es una extension del OA para restricciones no lineales de igualdad,
relajando estas a desigualdades de acuerdo con el signo de los multiplicadores
asociados.

5. Aproximacién Exterior con Relajaciénes de Igualdad y Penalidad

Aumentada (Outer Aproximation whit Equality Relaxation and Augmented
Penalty, OA/ER/AP) (Viswanathan y Grossmann, 1990);

El OA/ER/AP introduce una funcion de penalidad aumentada en los
subproblemas de cota inferior de la aproximacion OA /ER.

6. Aproximacién Exterior Generalizada (Generalized Outer Aproximation,
GOA) (Fletcher y Leyffer, 1994);

El algoritmo de aproximacion exterior generalizado extiende el OA para los
problemas de tipo (2.1.1), (2.1.2) e introduce funciones de penalidad exacta.

2.2.1. Descomposiciéon Generalizada de Benders, GBD
Formulaciéon

Geoffrion (1972) Generalizo la propuesta de Benders (1962), explotando la
estructura del problema de programacion matematica definido en (2.1.2), sujeto a
las siguiente condiciones:

(C1) X es un conjunto no vacio, compacto y convexo y las funciones
fR"xR!—R
g:R"x RT - RP

son convexas para cada y € Y = {0,1}? fijo; mientras que las funciones
h: R™ x R!: R™ son lineales para cada y € Y = {0, 1}¢ fijo.

(C2) El conjunto,

Zy,={z¢€ RP: h(z,y) =0,¢9(z,y) < z para algtin z € X}
es cerrado para cada y € Y.

(C3) Para caday € Y NV fijo, donde

V={y:h(z,y) =0,9(x,y) < z para algin z € X'}

una de las siguientes condiciones se satisface:
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(i) El problema resultante (2.1.2) tiene una solucion finita y tiene una solucion
6ptima para las restricciones de igualdad y desigualdad.

(ii) El problema resultante (2.1.2) es no acotado, esto es, los valores de la
funcion objetivo tienden a —oo.

Observacion 2. La formulacion mostrada en (2.1.2) es, de hecho, una subclase de
problemas para el cual la GBD de Geoffrion (1972) puede ser aplicada. Esto es debido
a la especificacion de y = {0, 1}. Geoffrion investig6 el caso méas general donde Y € R,
y defini6 el vector de variables y como variables “complicadas.®® el sentido de que si
fijamos y, entonces

(a) El problema (2.1.2) puede ser descompuesto en un ntmero de problemas
independientes, cada uno implica un subvector de x distinto; 6

(b) El problema (2.1.2) toma una estructura especial conocida para la cual existen
algoritmos eficientes; o

(c) El problema (2.1.2) se convierte en uno convexo en la variable z. Sin embargo es
no convexo en la uniéon de x — y.

En el caso (a) se puede aplicar computacion paralela para los problemas
independientes. En el caso (b) se puede usar algoritmos especiales (por ejemplo,
el algoritmo de redes generalizado). Mientras que en el caso (c) se usa la estructura
especial de punto convexo pudiendo observar que se puede emplear la descomposicion
no convexa de un problema de optimizacion, Floudas et al., (1989).

Ahora, es justo concentrarse en Y = {0, 1} que es de interés en modelos MINLP.
Notese que el andlisis incluye las restricciones de igualdad h(x,y) = 0 el cual no es
tratado explicitamente por Geoffrion (1972).

Observacion 3. La condiciéon C2 no es rigurosa y esta se satisface si una de las
siguientes se cumple (en adicion a C1,C3):

(i) X esacotado y cerrado y h(z,y), g(z,y) son continuas en = para cada y € Y.

(ii) Existe un punto Z, tal que el conjunto
{z e X :h(z,y) =0,9(z,y) <z}

es acotado y no vacio.

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 2. DESARROLLO TEORICO 14

Observacion 4. El conjunto V representa los valores de y para el cual el problema
resultante (2.1.2) es factible con respecto a x para h(z,y) = 0, g(z,y) < 0. Entonces,
la interseccion de y y V' (Y NV), representa la proyeccion de la region factible de
(2.1.2) en el espacio y.

Observacion 5. La condicion C3 se satisface si una restriccion de primer orden
sujeta para el resultado (2.1.2) despues de fijar y € Y NV es valida.

Idea Basica

La idea basica del algortimo de GBD es la generacion, en cada iteracion, de una
cota inferior y superior en la busqueda de la soluciéon para el modelo MINLP. La
cota superior resulta del problema primal, mientras que la cota inferior resulta del
problema mdster. El problema primal correspondiente al problema dado en (2.1.2)
resulta de fijar las variables y (es decir, solo en el espacio de x), y su solucién provee
informacion acerca de la cota superior y los multiplicadores de Lagrange asociados con
las restricciones de igualdad y desigualdad. El problema maéster es originado via teoria
de dualidad no lineal, haciendo uso de los multiplicadores de Lagrange obtenidos en
el problema primal. Esta soluciéon provee informaciéon de la cota inferior, asi como
también el conjunto de varibles fijas y variables que serd usado subsecuentemente
en el problema primal. Como las iteraciones proceden, esto da evidencia del no
decrecimiento, y que las secuencias convergen en un nimero finito de iteraciones.

Desarrollo Teoérico

= Problema Primal

En esta seccion presentamos el desarrollo teérico del algoritmo Generalizado de
Descomposicion de Benders GBD. Primeramente se analiza el problema primal
para los casos factible e infactible. Seguidamente, se presenta el anélisis tedrico
de la derivacion del problema maéster.

El problema primal resulta de fijar las variables y en una combinacién particular
{0,1}, la cual denotamos como y*, donde k representa el contador para la
iteracion. La formulacion de problema primal P(y*), en la iteracion k es:

Minimizar
T S, y¥)
sa  h(z,y") =0 (2.2.1)
g(z,y*) <0
rze X CR"

Observacion 6. Para las condiciones C1 y C3(i), la solucion del problema
primal P(y*) es una solucién global.
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Distinguiremos los dos casos de (i) factibilidad primal y (ii) infactibilidad primal
y describiremos el anélisis para cada uno de ellos por separado.

Caso (i) Factible primal

Si el problema primal en la iteracion k es factible, entonces esta
provee informacién sobre z¥, f(x* y¥), la cual es la cota superior, y los
vectores multiplicadores 6ptimos \¥, ¥ para las restricciones de igualdad
y desigualdad. Seguidamente, usando esta informaciéon, podemos formular
la funciéon de Lagrange como:

L(z,y, \*, i*) = f(z,y) + Xeh(z,y) + pFg(z,y)

Caso (ii) Infactible primal Si el primal es detectado por el solver NLP como
infactible, entonces consideramos las siguientes restricciones

h(z,y*) =0
g(z,y") <0
re X CR"”

donde el conjunto X, por ejemplo, consiste en cotas superiores e inferiores
en las variables x. Para identificar un punto factible podemos minimizar
suma de violaciones de restriccién en norma l; o norma l,,. Un problema
de minimizacién [; puede ser formulado como:

Minimizar
reX [
s.a h(z,y*) = (2.2.2)
gilr,y*)=a; Vi=1,2,...,p
a; >0 Vi=1,2,...,p
Si P Lo, = 0, entonces se ha determinado un punto factible.

Adicionalmente notese que definiendo como:

at =max(0, )

g7 (w,y*) = maz[0, gi(z, y']
El problema de minimizacién [, puede ser indicado como

Minimizar
zeX Y9 (2.2.3)
s.a h(z,y*) =0

Un problema de minimizacion [, puede ser declarado similarmente como
Min Max

reX i=12...p g (xy) (2.2.4)
s.a h(z,y*) =0
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Fletcher y Leyffer (1994) formul6 un problema de factibilidad general (FP)
definido como:

Min
reX Y.y w; g (z,y*)
s.a h(z,y*) =0 (2:2.5)

g(z,y¥) <0 iel

. . . !
Los pesos w; son no negativos y no todos son ceros. Si w; =1 ¢ € [
obtenemos la minimizaciéon ;. Para el caso minimizacionl,, existen pesos
no negativos en la solucion tal que

y w; = 0 si g;(z,y"*) no obtiene el méaximo valor. La infactibilidad en el
problema primal es detectada cuando una solucion de (FP) es obtenida y
los valores objetivos son mayores que cero.

La solucién del problema de factibilidad (FP) provee informacion de
los multiplicadores de Lagrange para las restricciones de igualdad y
desigualdad los cuales son denotados como Xk,ﬁk respectivamente.
Entonces, la funciéon de Lagrange resultante para un problema de
optimizacién primal infactible en la iteracion k esta definida como

t

ko —k ¢
L(z,y, N, 7") = X'h(z,y) + @ g(z, y)

Observacion 7. Los dos tipos de funciones de Lagrange son definidas
dependiendo de si el problema es factible o infactible. Asi, la cota superior
es obtenida solo del problema factible primal.

» Problema Master

La derivacion del problema master en el GBD hace uso de la teoria dual no
lineal y esta caracterizada por las siguientes tres ideas:

(i) Proyeccion del problema mostrado en (2.1.2) en el espacio y.
Este puede ser escrito como

Min inf
y oz f(@,y)
s.a h(z,y) =0
g(z,y) <0 (2.2.6)
rzeX
yeY ={0,1}7

Notese que el infimo es con respecto a x y determinado para y, entonces el
problema interno puede ser no acotado. Sea esto definido por v,, entonces
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o(y) = = f(z,y)
sa  h(z,y)=0 (2.2.7)
g9(z,y) <0
reX

Observacion 8. v(y) es paramétrica en la variable y y por lo tanto la
definicion corresponde al valor 6ptimo del problema dado en (2.1.2) fijando
las variables y (es decir, el problema primal P(y*) para y = y*).

Ahora, definimos también el conjunto V' como

V=A{y:h(x,y) =0,9(xz,y) <0 para algunos r € X} (2.2.8)
Entonces, el problema (2.2.6) puede ser escrito como

Y v(y) (2.2.9)
sa yeYnV

donde v(y) y V es definido por (2.2.7) y (2.2.8), respectivamente.

Observacion 9. El problema (2.2.9) es la proyeccion del problema (2.1.2)
en el espacio y.

Teniendo definida la proyeccion del problema (2.1.1) en el espacio y, ahora
podemos declarar el siguiente resultado de Geoffrion (1972).

Teorema 1. (Proyeccion)

(i) Si (z*,y*) es optimo en el problema mostrado en (2.1.2) entonces y*
es 6ptimo en el problema (2.2.9)

(ii) Si el problema (2.1.1) es infactible o tiene solucion no acotada,
entonces lo mismo es cierto para el problema (2.2.9) y viceversa.

(ii) Representacion dual de V.
La representacion dual de V' sera definida en términos de la interseccion

de una colecciéon de regiones que estan contenidos en V' y es descrita en el
siguiente teorema de Geoffrion (1972).

Teorema 2. Asumiendo las condiciones Cl1 y C2, un punto y € Y
pertenece solo al conjunto V' si y solo si este satisface el sistema

0>% T(r,y,\ 1), YA € A

3 Y v . (2.2.10)
Donde A = {)\GRm,MGRpIHZO>Zi:1M: 1}
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(iii) Representacion dual la de proyeccion del Problema (2.1.1) en el espacio y.

La representacion dual de v(y) la haremos en términos del punto infimo de
una coleccion de funciones que lo soportan. La representacion se descrito
en el siguiente teorema gracias a Geoffrion (1972)

Teorema 3. (Dual de V (y))

T flz,y
oly) = | sa h(zy)=0 | _ sup . e VAT
re X

(2.2.11)
donde L(z,y, A\, p) = f(z,y) + ANh(z,y) + pFg(z,y)

Observacion 10. La igualdad de v(y) y su dual se debe a que el teorema
de dualidad fuerte es satisfecho debido a las condiciones C1, C2 y C3.

Sustituyendo (2.2.11) para v(y) y (2.2.10) por y € Y NV en el problema
(2.2.9), el cual es equivalente a (2.2.6) obtenemos

: -
ynél)r} )\,S;Tgo xlenX L<:U7 Y, )‘7 ,u) (2 9 12)
b - o 2.
S.a 0 leenX L(:U,y,)\,u)
Usando la definicion de supremo como la menor cota superior e
introduciendo el escalar 1z obtenemos:

min

yeY,up KB

(M) (2.2.13)

sa i Zeex L@y, A i), YA u>0
0 >,8% L(z,y, \fi), V(A ) €A

El cual es llamado problema master y denotado por (M).

Observacion 11. En término de funciones de soportes tenemos que se
cumple lo siguiente:

Ely: A ) =X Llw,y, A p), YA p >0 (2.2.14)
§(i A i) =sex L(z,y, A p), V(A1) €A
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Algoritmo GBD

En la seccion previa discutimos sobre el problema primal y el problema méster
del GBD. Comenzamos con un problema primal de programacion lineal o no lineal
para resolver mediante un algoritmo respectivo para estos problemas. El problema
master, sin embargo, consiste en problemas de optimizaciéon externos o internos, y
los enfoque para resolver este problema se describen a continuacion:

= Solucién del problema master

El problema master tiene como restricciéon dos problemas de optimizaciéon en su
interior (si el problema primal es factible o infactible) en los cuales es necesario
considerado para todo Ay u > 0 (factible primal) y todo (), i) € A (infactible
primal) esto implica que el problema maéster tiene un niimero muy grande de
restricciones.

El enfoque méas natural para resolver el problema master es la relajacion
(Geoffrion,1972). La idea béasica del enfoque de relajacion consiste en lo
siguiente:

(i) Ignorar algunas de las restricciones que corresponden a los problemas
de optimizacion interiores (por ejemplo, considerar los problemas de
optimizacion interiores que resultan de fijar los multiplicadores (A, u!)
o (M, jih)).

(ii) Resolver el problema maéster relajado y chequear si la solucion resultante
satisface todas las restricciones ignoradas. Sino, entonces generar y
adjuntar para el problema master relajado una o mas de las restricciones
violadas y resolver el nuevo problema master relajado.

(iii) Continuar hasta que un problema méster satisfaga todas las restriciones
ignoradas, lo que implica que la soluciéon del problema master ha sido
obtenida o solo si se indica otro criterio de terminacién adicional, donde
la solucion hallada sea aceptable.

= Algoritmo General de GBD

Asumiendo que el problema dado en (2.1.2) tiene una solucién 6ptima de valor
finito, Geoffrion (1972) presentamos el siguiente algoritmo de GBD:

Paso 1 Sea un punto inicial ' € Y NV . Resolvemos el problema primal
resultante P(y') y obtenemos una solucién primal éptima z!' y vectores
multiplicadores 6ptimos A!, . Asumimos que se puede hallar, la funciéon
soporte (y; AL, ') para los multiplicados obtenidos. Inicializar el contador
k = 1 para factible y [ = 1 para infactible y la cota superior actual
UBD = v(y"'). Seleccionar una tolerancia ¢ > 0.
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Paso 2 Resolvemos problema maéster relajado (RM). Sea (7, fip) una solucion
optima del RM. fip es una cota inferior para el problema mostrado en
(2.1.2), que es, la cota inferior actual LBD = fig. Si UBD — LBD < ,
terminar.

Paso 3 Resolver el problema primal para y = g, que es el problema P(9),
distinguiendo dos casos; factible e infactible primal:

Paso 3a Factible Primal P(y)
El primal tiene v(g) finito con una solucién 6ptima I y vectores
multiplicadores 6ptimos ;\,ﬂ. Actualizar la cota superior UBD =
min{UBD,v(y)}. St UBD — LBD < ¢, terminar. Sino, hacer k =
E+1,\F = 5\, y p¥ = fi e ir al paso 2, asumiendo que podemos
determinar la funcion soporte &(y; A+t 1.

Paso 3b Infactible Primal P(y) El primal no tiene solucién factible de
y = . Resolver un problema de factibilidad. Hacer [ =1+ 1,7 =9 v
[' = [ e ir al paso 2, asumiendo que podemos determinar la funcion
soporte &(y; AFHL b+,

s Convergencia Finita de GBD

Teorema 4. Si C1,C2 y C3 se cumplen, y Y es un conjunto discreto, entonces
el algoritmo GBD termina en un nimero finito de iteraciones para cualquier
€ > 0 dado y para cada € = 0.

En este caso, la convergencia exacta puede ser obtenida en un ntmero finito de
iteraciones.

2.2.2. Algoritmo de Aproximaciéon Exterior, OA
Formulaciéon

Duran y Grossmann (1986a; 1986b) propusieron un algoritmo de Aproximacion
Exterior para la siguiente clase de problemas MINLP:

2y cty + f(x)

re X ={x:z2R" Az <a;} CR"”
yeY ={y:ye{0,1}% Ay < ap}

sobre las siguientes condiciones:

(C1) X es un conjunto no vacio, compacto y convexo y las funciones

f:R*" R
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g:R" = RP
son convexas en .
(C2) fy g son continuamente diferenciables.

(C3) Una restriccion calificada (Slater s) es tomada de la solucion de cada problema
de programacion no lineal resultante del problema (2.2.15) fijando las variables

Y.

Desarrollo Teérico

» Problema Primal

El problema primal correspondiente a fijar las variables y en el problema dado
en (2.2.15) para una combinacién binaria, la cual es denotada como y*, es:

Minimizar
T,y 'yt + f(=)
s.a g(z)+ By* <0 (2.2.16)
reX={z:zeR" Az <a}

dependiendo del punto y* fijado, el problema primal puede ser factible o
infactible y estos dos casos son analizados a continuacion:

Caso(i) Factible Primal

Si el primal es factible en la iteracion k, entonces esta solucion provee
informacion del 6ptimo z*, f(z*), y por consiguiente la cota superior
actual se define como; UBD = c'y* + f(2*). Usando la informacion de
2¥, podemos subsecuentemente linealizar alrededor de zj, las funciones
convexas f(x) y g(z) satisfaciendo las siguientes condiciones:

T
T

flx) = f(a") + Vf(a")(z —a), Va"eX
> g(a") + Vg(ah) (@ — %), Vit e X

debido a la convexidad de f(z) y g(x).
Caso(ii) Infactible Primal

Si el primal es infactible en la iteracion k, entonces necesitamos considerar
la identificacion de un punto factible por observacion del conjunto de
restricciones:

g(x) + By* <0

y formulando un problema factible, similar al realizado en el GBD (Ver
Seccion 2.2.1).

Por ejemplo, si queremos usar la minimizacion [y, tenemos:
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Minimizar
reX ?:1 aj
sa  gj(x)+By*<a; Vi=1,2,....p (2.2.17)
(Zj 2 0

l

Estas soluciones serd provista sobre el punto base z' correspondiente,

podremos linealizar las restricciones:

g(z) 2 g(a') + Vg(2')(z — 2'), V'

donde el lado lateral derecho es un soporte lineal valido.

» Problema Master

La derivacion del problema master en la aproximaciéon OA involucra las
siguientes ideas claves:

e Proyeccion del problema (2.2.15) en el espacio y:
El problema dado en (2.2.15) puede ser escrito como:

Min inf

y oz dy+ fo)

sa g(x)+By<0 (2.2.18)
reX
yeY

El problema interior es escrito como infimo con respecto a x para cubrir
el caso de soluciones no acotadas para un y fijo. Ademas, C'y puede ser
tomada fuera de el infimo puesto que este es independiente de .

Ahora, definamos v(y) como:

inf
o(y) = cy+ x fz)
sa g(x)+By<0 (2.2.19)
br € X

Observacion 12. v(y) es paramétrica en el vector y y corresponden para
el valor optimo del problema mostrado en (2.2.15) que resulta de fijar
las variables y (es decir, el problema primal P(y*)). Ahora, definamos el
conjunto V' de y del cual existen soluciones factibles en las variables z
como:

V ={y:g9(z)+ By <0, para algin x € X}
Entonces, el problema (2.2.15) puede ser escrito como:

Minimizar
Y v(y) (2.2.20)
s.a yeYnNnv
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Observacion 13. El problema mostrado en (2.2.20) es la proyeccion
del problema (2.2.15) en el espacio y. La proyeccion necesita satisfacer
los requerimientos de factiblilidad y esto es representado en el problema
(2.2.20) por imposicion dey € Y N'V.

Observacion 14. Notese que se puede reemplazar el infimo con respecto
a r € X con el minimo con respecto a z € X, yaque de y € Y NV,
la existencia de soluciones en x se cumple debido a la caracteristica
compacta de X. Esto excluye la posibilidad de soluciones no acotadas
para el problema interior que se obtiene de fijar lasy € Y NV,

Observacion 15. La dificultad que se presenta al resolver el problema
(2.2.20) se origina porque tanto V y w(y) son dadas implicitamente.
Para superar esta dificultad, Duran y Grossmann (1986a) consideran la
linealizacion exterior para v(y) y una representacion particular de V.

e Aproximacion exterior de v(y)

La aproximacion exterior de wv(y) vendra dada en términos de la
interseccion de un conjunto finito de funciones soportes. Estas funciones
soportes corresponden para linealizaciones de f(z) y ¢g(x) para todo
2% € X. Entonces las siguientes condiciones se satisfacen:

J(2) > fab) + Vi) (@ - a¥), ¥k e X

g(x) > g(a*) + Vg(a')(z — 2*), Vit e X

Debido a que
las afirmaciones de convexidad, continuidad y diferenciabilidad, V f(z*)
representa el vector n-gradiente de f(x) y Vg(z*) es la matrix Jacobiano
(n x p) evaluada en z* € X.

Observacion 16. Las funciones soportes son lineales en x y como
resultado v(y) serda un problema de Programacion Lineal Entero (MILP,
por sus siglas en inglés).

Las restriccion de calificacion supuesta, cuyo apoyo esta en la solucion de
cada problema primal con y fijas, acoplado con la convexidad de f(x) y
g(x), implica el siguiente lema.
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Lema 1.
Ty f(a) Tyt f(aR) + V() (e - )
v(y)=| sa gx)+By<0| =1 sa 0>g(=*) + Vga*)(z—2*) + By
reX reX

(2.2.21)

Observacion 17. Esto es suficiente para incluir las linealizaciones de las
restricciones que son activas en (xk , yk), implicando que serdn necesarias
menos restricciones para el problema master.

Entonces, por sustitucion de v(y) por lo afirmado en el Lema (2.2.21) para
el problema de proyecccion (2.2.20) tenemos:

Min Min

Ty dy+ f(@) + VI@Eh) (@ — a2t
sa 0> g(zF) + Vg(z*)(x — 2*) + By (2.2.22)
reX
yeY¥YnNnvV

Combinando los operadores Min e introduciendo un escalar p,,, en el
problema dado en (2.2.22), podemos escribirlo de la siguiente forma:

Minimizar
Z,Y, toa Cty + Hoa
sa  flog > f(2F) + Vf(a*) (2 —2*)+ By, VkeF pVkeF
0> g(z*) + Vg(a*)(z — 2*) + By
(2.2.23)
rze X

yeYnvV

donde F = {k : 2* es una solucion factible para el primal P(y*)}.

Duran y Grossmann (1986a) hicieron una supocision adicional que permite
reemplazar a y € Y NV con y € Y usando como argumento que
las restricciones y € Y NV estan incluidas en las linealizaciones
del problema mostrado en (2.2.23), suministrando los cortes enteros
apropiados, descartando la posibilidad de la generacion de las mismas
combinaciones enteras. Subsiguientemente, definieron el problema master

del OA como:

x? %irlz’toa cty + /"Loa
sa  flea > f(2®) + V() (@ —aF), VkeF pVkeF (22.24)

0> g(xF) + Vg(a*)(x — 2*) + By

rze X
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yey

Zyﬁ— Z yf§|Bk‘—1, ke K

leBk lENBk

Observacion 18. El problema master mostrado en (2.2.24) es un
problema de programacion lineal entero mixto ya que tiene funcién
objetivo y restricciones lineales, variables continuas (x, fi,,) y variables
binarias (y). Por consiguiente, se puede resolver con algoritmos estdndar
de ramificaciéon y acotamiento.

Observacion 19. El problema méster consiste en soportes lineales véilidos
y por lo tanto relajaciones de funciones no lineales, para todo punto x*
que resultan de fijar y = y* € Y como el indicado por el problema (2.2.24).
Como resultado, este representa una relajacion del modelo MINLP original
(2.2.15).

Observacion 20. Lo mostrado en la Observacion 19, no es eficiente para
resolver el problema méaster (2.2.24) directamente. Se necesita conocer
todos los puntos factibles z* lo que implica que debemos resolver todos
los problemas primales P(y*), y € Y. En lugar de eso, Duran y
Grossmann (1986a) proponen una ralajacion del problema master, el cual
seréd discutido en la Secciéon 2.2.3.

Algoritmo OA

Paso 1 Si un punto inicial y! € Y NV esta disponible. Resolvemos el problema
primal resultante P(y') y obtenemos una solucion 6ptima x'. Definimos k = 1
y la cota superior actual UBD = P(y') = v(y!).

Paso 2 Resolvemos el modelo dado en (2.2.24). Sea (y**1 ¥ ) una solucién éptima
del problema maéster, donde u* + cfg"*! es la nueva cota superior actual del
problema (2.2.15), LBD = puF, + c'y*™1 y y**1 es el proximo punto a ser
considerado en el problema primal P(y**1). Si UBD — LBD < e, parar. Sino ir
al Paso 1. Si el problema master no tiene soluciéon factible, entonces terminar.
La solucién 6ptima esta dada por la cota superior y esté asociada a los vectores

(z,9).

Observacion 21. Para el paso 1 del algoritmo OA, en lugar de tener un y' €
Y 6 Y NV, podriamos resolver la relajacion continua del problema (2.2.15) (esto
es, tomar 0 < y < 1) y el conjunto de variables y para valores enteros. Esta via de
soluciéon podria dar que el resultado primal sea infactible, lo que implica que para
el algoritmo OA, podriamos eliminar dicha combinacién infactible en el problema
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master de la primera iteraciéon y continuar sobre otro y hallado. Sin embargo, en
este punto no hay informaciéon para el méster relajado que pueda ser utilizado como
punto de linealizacion para este caso, aparte de corte entero. Fletcher y Leyffer (1994)
prob6 que para el caso de problemas infactibles primales, las siguientes restriciones,
son soportes lineales para este caso

0> gz +Vg(a)(z—a2)+By, j€F

donde F' = {j : P(y") es infactible, y 2! resuelve el problema de infactibilidad }
incorporando lo anterior en el problema maéster, entonces este toma la forma:

.Y Tion 'Y + foa
s oo 2 f(a") + V(@M (z—2"), VEeF o p (2.2.25)
foa > g(2*) + Vg(2*)(z — 2*) + By
0>g(z") +Vg(a)(z —2')+ By, VIEF

re X
yey

= Convergencia Finita de OA

Para el problema dado en (2.2.15), Duran y Grossmann (1986a) muestran la
convergencia finita del algoritmo OA y se enuncia de la siguiente forma:

“Si las condiciones C1,C2,C3 se satisfacen y Y es un conjunto discreto, entonces
el OA termina en un numero finito de iteraciones."

El punto central en la programacion algoritmica OA es la solucion del
problema master. La forma mas natural para resolver el problema maéster es
usando relajacion; esto es, considerar en cada iteracion soportes lineales de la
funcién objetivo y las restricciones alrededor de todos los puntos previamente
linealizados. Este método, en cada iteracion obtiene un nuevo conjunto de
restriciones lineales de soporte las cuales mejoran las relajaciones y por
consiguiente la cota inferior.

2.2.3. Algoritmo de Aproximacién Exterior con Relajaciones
de Igualdad, OA/ER

Formulacién

Para manejar las restricciones de igualdad no lineales de la forma h(x) = 0,
Kocis y Grossmann (1987) propusieron el algoritmo de aproximacion exterior con
relajaciones de igualdad para la siguiente clase de problemas MINLP:
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Minimizar

T,y 'y + f(x)
s.a h(z) =0
9(z) <0 (2.2.26)
Cx+ By <0

reX={zx:zeR" Aix<a} CR"
yeY ={y:ye{0,1}9, Ay < ay}

sobre las siguientes condiciones:

(C1) X es un conjunto no vacio, compacto y convexo y las funciones satisfacen las
siguientes condiciones:

f(z) es convexa en x
gi(x) i€y ={i:g(x) <0}, son convexas en x

gi(z) i€ Igg = {i: gi(xr) = 0}, son cuasiconvexas en z y Th(x), son cuasi-
convexas en .

donde 7" es una matriz diagonal (m x m) con elementos t;;

=4 1siA>0 i=1.2,.. .m (2.2.27)
0siA, =0

v A; son los multiplicadores de Lagrange asociados con la m—ésima restriccion.
(C2) f,hy g son continuamente diferenciables.

(C3) Una restriccion calificada es obtenida de la solucién de cada problema de
programacion no lineal resultante del problema (2.2.25) al fijar las variables

Y.

Observacion 22. Las ecuaciones no lineales h(z) = 0 y el conjunto de restricciones
de igualdad las cuales son incluidas en h(x) = 0 corresponden a balance de energia y
masa y ecuaciones de diseno para sistemas de procesos quimicos y estas pueden ser
de gran numero. Ya que las restricciones de igualdad no pueden ser tratadas por el
algoritmo OA, alguna de las siguientes alternativas puede ser ejecutadas:

(i) Eliminacién algebraica de igualdades no lineales:

(ii) Eliminacion numérica de las igualdades no lineales;

(iii) Relajacion de las igualdades no lineales a desigualdades.

La alternativa (iii) forma la base para el algoritmo OA/ER.
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Desarrollo Teérico

En vista de que la diferencia entre el algoritmo OA y OA/ER se basa en la
relajacion de las restricciones no lineales de igualdad a desigualdad, presentaremos
entonces resultados de la relajacion y del problema maéaster del OA /ER.

Proposicion 2.2.1. Si las condiciones C1,C3 son satisfechas, entonces al fijar y = y*
en el problema dado en (2.2.26) es equivalente a el siguiente problema:

E 'yt + f(x)
s.a TFh(x) <0
g(z) <0 (2.2.28)
Cr+ By* <d

reX={rx:zeR" Az <a;} CR"
donde T' es una matriz diagonal (m x m) con elementos ¢ definido como
—1si N <0

th=¢ 1siA>0 i=1,2,...,m. (2.2.29)
0si A =0

Observacion 23. Sobre las condiciones antes mencionadas, los problemas primales
mostrados en (2.2.26) y (2.2.28) tienen una tnica solucion local la cual es de hecho la
solucion global respectiva a las condiciones K KTy ambas son necesarias y suficientes.

Observacion 24. La relajacion de las restricciones no lineales de igualdad pueden
ser sepresentadas por un conjunto aumentado de restricciones de desigualdad:

TFh(z) <0

g(z) <0

en la cual, los principios de OA descritos en la Seccion (2.2.2) pueden ser aplicados.

» Problema Master

El problema master del algoritmo OA/ER es esencialmente el mismo que el
problema (2.2.24) descrito en la Seccion 2.2.3 con la diferencia que el vector
de restricciones de desigualdad serd aumentado por adicion de las restricciones
relajadas de igualdad:

T*h(z) <0

La forma general del problema master relajado para el algoritmo OA/ER es:
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Min ¢

T, Y, Hoa . c'y + ,uoak )
s.a > f(a) + V(") (z —2¥) Uk — 1.9 N o
0> T% [a(z*) + Vh(z*)'(z — 2¥)]

Cr+ By <d
reX={x:2R" Az <a,} CR"
yeY ={y:ye{0,1}" Ay < as}

Z?Jzk_ Z ylk§|Bk’—1, ke K

leBk i€ NBF

Zi < dy+p<Zy

donde 7 f’l es la cota inferior en la iteracion k — 1 y Zy es la cota superior
actual y la usada para acelerar la solucion del problema dado en (2.2.30) y para
tener infactibilidad como el criterio de terminacion.

Observacion 25. El lado derecho de el primer conjunto de restricciones del
problema (2.2.30) puede ser escrito de la siguiente forma:

V(@) e — [V f(ah)a" — f(xk)]] = (w")'z —wg
Vy(zh)ta — [Vg(ah)tak — g(a¥)] = (S%)z — s* (2.2.31)
Vh(zk)te — [Vh(:ck)txk} = (RMz —7*

Notese que h(x*) = 0.

Observacion 26. El problema master relajado como un problema de
programacion lineal entero MILP puede ser resuelto con un codigo estandar
de ramifcacion y acotamiento. Notese que si f(x),h(z), g(x) son lineales en z,
entonces tenemos un problema MILP. Como resultado, ya que el master relajado
es también un problema MILP, el OA/ER podria terminar en dos iteraciones.

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 2. DESARROLLO TEORICO 30

Algoritmo OA/ER
El algoritmo OA/ER puede ser indicado como sigue:

Paso 1 Dado un punto y' € Y o y* € Y N V. Resolvemos el problema primal
resultante P(y') para obtener una solucién 6ptima ! y un vector multiplicador
Al de las restricciones de igualdad h(z) = 0. La cota superior actual UBD =

P(y') = v(y').
Paso 2 Definimos la matriz T*, (m x m). Calculamos w*, w¥, s* S* RF 7%

Paso 3 Resolver el problema master relajado dado en (2.2.30) considerado los
cambios propuestos en la Observacion (25). Si el problema master relajado es
infactible entonces, (y**1, u*) sera la solucién 6ptima, donde Z¥ = clyFt + &
es la nueva cota inferior actual del problema dado en (2.2.26) y y**1 el proximo
punto a considerar en el problema primal P(y**1). Si UBD — Z¥ < ¢, terminar.
Sino, ir al Paso 1. Si el problema master es infactible, terminar.

Observacion 27. En el caso de un problema primal infactible, necesitamos resolver
un problema de factibilidad. Una formulacion de este problema de factibilidad es el
siguiente:

Min
T«
sa h(z)=0

9(z) <0 (2.2.32)
Cr+ Byf —d<a

reX={z:zeR" Az <a}
a>0

En el problema mostrado en (2.2.32) mantenemos h(z) = 0y g(x) < 0 mientras
que alrededor de Cz 4+ By — d < 0 las restricciones seran relajadas por «, la cual
es minimizada en la funcién objetivo.

Observacion 28. Siguiendo argumentos similares del OA, el algoritmo OA /ER tiene
convergencia global finita si C1,C2,C3 son satisfecha.

Observacion 29. Kocis y Grossmann (1989a) sugirieron una formulacion alternativa
para el problema de factibilidad, en el cual una contribucion tipo-penalidad es anadida
para las funciones objetivos; esto es:

i ey + f(x) + po
s.a h(z) =0
Cz + By* < a

a:EX:{x:xeR”,A_lxgal}gR”
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Si existe una soluciéon factible para el primal y entonces el término de penalidad
tenderd a cero. Si el primal no tiene solucién factible, entonces la solucion del
problema (2.2.33) corresponde minimizar la violacion méaxima de las restricciones
de desigualdad (no lineal y lineal en ).

2.3. DICOPT: Paquete de Optimizacién Continuo
Discreto

DICOPT [11], es un programa que resuelve problemas de Programacion No Lineal
Entero-Mixto (MINLP) que involucra varibles binarias o enteras y variables continuas
no lineales. DICOPT (DIscrete and COntinuous OPTimizer) fu¢ desarrollado por
Viswanathan, J. y Grossmann, I. en el centro de investigaciones en Ingenieria de
Disenno de la Universidad de Carnegie Mellon. El programa estd basado en una
extension del algoritmo de aproximacion exterior con la estrategia relajaciones de
igualdad. El algoritmo MINLP dentro de DICOPT resuelve una serie de subproblemas
no lineales (NLP) y enteros (MIP) los cuales pueden ser resueltos usando cualquier
resolvedor para estos casos disponibles en GAMS.

DICOPT resuelve modelos de la forma (2.1.2) y el mismo est4 basado en las
siguientes ideas

= Aproximacién Exterior.

= Relajaciones de Igualdad.

» Penalidad Aumentada.

2.3.1. Algoritmo DICOPT

El algoritmo puede ser indicado de brevemente como sigue:

Paso 1 Resolver el problema NLP relajado del problema MINLP. Si ¢y = y es
entero, parar (“Solucion 6ptima hallada"). Sino continuar al paso 2.

Paso 2 Hallar un punto entero y* con un problema master MIP que presenta una
funcién de penalidad aumentada para hallar el minimo sobre la capsula convexa
determinado por el semiespacio en la solucion (), y©)).

Paso 3 Fijar la variable binaria y = y y resolver el NLP resultante. Sea (2, y™)
la solucién correspondiente.

Paso 4 Hallar una solucion entera y® con el problema master MIP que corresponde
a la minimizacion sobre la interseccion de la capsula convexa y el semiespacio
de los puntos KKT en 3© y ¢y,
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Paso 5 Repetir el Paso 3 y 4 hasta que haya un incremento en el valor de la
funcion objetivo del NLP (repitiendo el paso 4 de manera que vaya aumentando
sobre el conjunto para el cual la minimizacién es ejecutada con linealizaciones
adicionales, es decir, semiespacio en el nuevo punto KKT).

Los problemas de cortes enteros son adjuntados al modelo para suprimir los
vectores previamente determinados y™", y® ...,y El algoritmo ha sido extendido
para la manipulaciéon de variables enteras en general y variables enteras no lineales
surgidas en el modelo.

2.4. Optimizacion Multiobjetivo

Como su nombre lo sugiere, un Problema de Optimizacion Multi Objetivo
(MOOP) trata de méas de un objetivo. Muchos de los problemas de toma de decisiones
implican la optimizacién simultdnea de varios objetivos que generalmente presentan
conflictos entre si, es decir, la mejora en uno conduce a un deterioro en el otro;
Mientras que en los problemas de optimizacién de un tnico objetivo el resultado
optimo deseado estd definido claramente (excepto en algunos problemas especificos
de optimizacién multimodal donde se buscan multiples soluciones), podriamos pensar
en extender la idea de encontrar una soluciéon 6ptima correspondiente por cada
objetivo. Sin embargo, esta condicién no es necesariamente cierta, ya que en vez
de una tunica soluciéon oOptima, contaremos con todo un conjunto de soluciones
comprometidas. Dedido a la falta de metodologias de bisqueda de soluciones
adecuadas para un MOOP, estos han sido tratados, en la mayoria de los casos
como un problema de optimizacién mono-objetivo. Sin embargo, existe un nimero de
diferencias considerables entre los algoritmos de optimizacion de un tnico objetivo y
multiobjetivos.

2.4.1. Antecedentes Historicos

La optimizaciéon multiobjetivo es una parte inherente de la teoria de equilibrio
econémico y como tal, sus origenes suelen atribuirsele al famoso tratado de La
Riqueza de las Naciones, de Adam Smith, el cual data de 1776.

El concepto general de equilibrio econémico suele atribuirse a Leon Walras (1834-
1910). Dentro de la teoria de equilibrio econémico, los trabajos mas relevantes
(ademas del de Walras) son los de Jevons y Menger sobre teoria de la utilidad, asi
como el trabajo de Edgeworth y Pareto sobre teoria del bienestar. Dichos trabajos
abarcan el periodo de 1874 a 1906.

Una segunda rama que se considera de vital importancia para los origenes de
la optimizaciéon multiobjetivo es la incepcion de la teoria psicologica de los juegos
y la nocién de estrategia (para jugar). Los juegos de azar tienen una historia muy
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antigua. Sin embargo, es Félix Edouard Justin Emile Borel (1871-1956) el iniciador de
la teoria psicoldgica de juegos y el introductor de la definiciéon formal de estrategias
que se basan en analizar la psicologia del contrincante. La denominada “teoria de
juegos” se remonta a un trabajo de Borel de 1921. Sin embargo, muchos historiadores
suelen atribuir los origenes de la teoria de juegos a un articulo del matematico hiingaro
John von Neumann que fue presentado oralmente en 1926 y publicado en 1928.

En 1944, John von Neumann y Oskar Morgenstern mencionaron (en su ahora
famoso libro sobre teoria de juegos) haberse topado con un problema de optimizacion
en economia que era una “mezcla peculiar y desconcertante de varios problemas en
conflicto entre si” que no podian resolverse con los métodos matematicos clasicos de
optimizacion.

En 1951, Tjalling C. Koopmans edité un libro llamado Activity Analysis of
Production and Allocation, donde se us6 por primera vez el concepto de vector
“eficiente” de una manera significativa.

Los origenes de los fundamentos matematicos de la optimizaciéon multiobjetivo
se remontan al periodo de 1895 a 1906 en que George Cantor y Felix Hausdorff
establecieron los fundamentos de los espacios ordenados de infinitas dimensiones.
Cantor también introdujo las clases de equivalencia y estableci6 el primer conjunto
de condiciones suficientes para la existencia de una funciéon de utilidad. Hausdorff
también proporcioné el primer ejemplo de un ordenamiento completo. Sin embargo,
fue el concepto de problema del vector mdximo introducido por Harold W. Kuhn y
Albert W. Tucker (1951) el que permitié que la optimizacion multiobjetivo pudiese
convertirse en una disciplina matemaética propia.

Es bien conocido el hecho de que las famosas condiciones de optimalidad atribuidas
a Kuhn y Tucker ya habian sido planteadas y demostradas por W. Karush en una
tesis de maestria no publicada que data de 1939. De hecho, se sabe también que F.
John publicé también un articulo en 1948 donde plantea y demuestra las mismas
condiciones.

Kenneth J. Arrow realiz6 un trabajo pionero muy importante en los 1950s, usando
el concepto de puntos admisibles y planteando su famoso teorema sobre la toma
de decisiones multicriterio. Sin embargo, la teorfa de optimizaciéon multiobjetivo
permanecié practicamente sin avances durante los anos 1950. Fue hasta los anos
1960 que se consolidaron los fundamentos de esta nueva disciplina y se le tomo en
serio por los matematicos puros cuando Leonid Hurwicz generalizo los resultados de
Kuhn y Tucker a espacios vectoriales topologicos. Tal vez el resultado méas importante
de los afios 1950 sea el desarrollo de la Programacion por Metas ( Goal Programming)
introducida por Abraham Charnes y William Wager Cooper en 1957.

La aplicacion de optimizaciéon multiobjetivo a dominios fuera de la economia
comenzé con el trabajo de Koopmans (1951) en teoria de la produccion y con
el trabajo de Marglin (1967) en planeacion de recursos hidraulicos. La primera
aplicacion reportada en la literatura de ingenieria es un articulo de Zadeh publicado
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a principios de los anos 1960. Sin embargo, el uso de la optimizaciéon multiobjetivo
solo se generaliz6 hasta los anos 1970.

2.4.2. Definicibn de un Problema de Optimizacion
Multiobjetivo (MOOP)

Definicion 1. Problema de Optimizacion Multiobjetivo: un MOOP se define
como:

Minimizar-Maximizar ~ f(x)

Sujeto a g(x) <0
h(x) =0

Donde x € R", f(x) € R*, g(x) € R™ y h(x) € RP.

(2.4.1)

Como se puede notar, no tenemos un tnico objetivo sino un conjunto de k
funciones objetivos. La meta es cumplir con todos los objetivos “de la mejor manera
posible”. Para los problema de optimizacién multiobjetivo contamos usualmente con
objetivos contradictorios. De manera informal, dos objetivos son contradictorios
cuando el decremento en un objetivo (minimizacion) representa el incremento en
el otro (minimizacion).

El espacio de soluciones estara definido por las restricciones mostradas en el
problema (2.4.1), el cual denotaremos por D.

Definicion 2. (Espacio solucion factible y espacio objetivo): el espacio de
soluciones factibles D se define como el conjunto de soluciones x que satisface todos
los requerimientos del problema:

D;={xeD:gx) <0, hx) =0} (2.4.2)

El espacio objetivo es la imagen de Dy , es decir, la region factible del espacio
objetivo, y se denota por:

Z; =fDy) = | J {z=fx)} (2.4.3)

IGDf

Definicion 3. (Soluciones eficientes): Sea x una solucion del espacio de soluciones
factibles D¢. x es una solucién eficiente (para un problema donde se asume que todas
las funciones objetivos son de minimizacion) si no existe otra solucion x° € Dy tal
que f(x’) < f(x) con al menos una igualdad estricta para un elemento del vector f(x).
Si f(x) < f(x) entonces obtenemos soluciones débilmente eficientes.
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Las soluciones débilmente eficientes no son tratadas usualmente porque ellas
pueden ser dominadas por otras soluciones eficientes. La mejor decision es buscar
la soluciéon més privilegiada entre las soluciones eficientes de un MOOP. En ausencia
de cualquier otra informacién, ninguna de estas soluciones puede ser mejor que otra.
Usualmente el tomador de decisiones necesita disponer de informaciéon adicional para
asi identificar la soluciéon “preferida’.

El problema de optimizacién multiobjetivo consiste en hallar los vectores x que
tengan el “mejor valor” de f(x). En general, y segin ya se ha introducido, no existe
un dnico mejor valor, sino un conjunto de soluciones. Entre éstas, ninguna se puede
considerar mejor a las demas si se tienen en cuenta todos los objetivos al mismo
tiempo. Este hecho deriva de que puede existir (y generalmente existe) conflicto entre
los diferentes objetivos que componen el problema. Por ende, al tratar con MOOP se
precisa de un nuevo concepto de “6ptimo”.

2.4.3. Dominancia

Cuando resolvemos problemas de optimizacién multiobjetivo, tenemos que hallar
una multitud de soluciones. Solo un subconjunto pequeno de estas soluciones serén
de interés. Para una solucién de interés, existe una relacién de dominancia entre la
solucién considerada y las demés soluciones. Esto se define como sigue:

Definicion 4. (Concepto de Dominancia): Sea x!, x5 soluciones del espacio
objetivo, x; domina a otra solucién x? si se cumplen las siguientes condiciones:

1. Lasoluciéon x! es al menos mejor que x? para todos los objetivos, 6 f(x!) ¢ f(x?).

1 2

2. La solucion x* es estrictamente mejor que x° en al menos un objetivo, 6

f;(x') < f;(x*) para un j fijo, j€ 1,..., K

Si cualquiera de las condiciones es violada, la solucién x! no domina a la solucién
x%. Si x! domina a x* (matematicamente x' < x?), se acostumbra todavia a escribir
de la siguiente manera:

» x? es dominada por x!;

» x! no es dominada por x2, 6

» x! es no-inferior para x2.

Ejemplo 1. Cosideremos un problema de optimizacion con dos objetivos y cinco
diferentes soluciones. La representacion grafica se en la Figura 2.4.1. Se quiere cumplir
con ambas funciones, sin embargo es dificil encontrar una solucién que sea mejor con
respecto a ambos objetivos, usando la definicion de dominancia, podemos decidir
cual (es) son la mejor(es) solucion(es). Por ejemplo, si comparamos las soluciones
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1 y 2, observamos que la soluciéon 1 es mejor que las solucion 2 en el objetivo 1 y
que también es mejor que la soluciéon 2 en el objetivo 2. Ambas condiciones de la
Definicién 4, son satisfechas, entonces podemos decir que la solucién 1 domina a la
solucion 2. Ahora comparamos la soluciéon 1 con la soluciéon 5. Aqui, la solucién 5 es
mejor que la solucion 1 en el objetivo 1 y la soluciéon 5 no es peor que la solucion 1
en el segundo objetivo. Ambas condiciones de la Definicion 4 se satisfacen, por lo que
la soluciéon 5 domina a la soluciéon 1.

> (minimizar)
A

+ + + : + + »
t t + + + >

2 6 10 14 18

_f1 (maximizar)

Figura 2.4.1: Soluciones del espacio objetivo del Ejemplo 1

Observacion 30. (Propiedades de relaciéon de dominancia)

La Definicion 4, define la relaciéon de dominancia entre un par de soluciones. Hay
tres posibilidades que se pueden dar entre dos soluciones 1 y 2. (i) solucién 1 domina
a la solucion 2, (ii) la solucién 1 es dominada por la solucion 2, o (iii) solucion 1
y 2 no son dominadas por ninguna otra. Ahora discutimos las diferentes relaciones
binarias del operador dominancia.

Reflexiva La relacion de dominancia no es reflexiva, asi, cualquier solucién p no
es dominada por si misma. La segunda condicion de la Definicién 4 toma en
consideracion que no se cumpla esta propiedad.

Simétrica La relacién de dominancia no es simétrica, porque p < ¢ no implica g < p.
De hecho, el opuesto es cierto. Esto es, si ¢ domina a p, entonces ¢ no domina
a p. La relacion de dominancia es asimétrica.

Antisimétrica La relacion de dominancia no es simétrica, es decir, es antisimétrica.
Transitiva La relaciéon de Dominancia es transitiva. Esto es porquesip <qgy ¢ =3 r

entonces p X r.

Hay otras propiedades interesantes que la relacion de dominancia posee. Si la
soluciéon p no domina a la soluciéon ¢, esto no implica que ¢ domina a p. Como hemos
visto, la relacion de dominancia cumple solo la relaciéon de transitividad, por tanto
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podemos decir que no es una relacién de orden. Méas aun la relacion de dominancia
no es una relaciéon de orden parcial en el sentido general, por no ser reflexiva ni
antisimétrica.

Definicion 5. (Dominancia Fuerte): Una solucion x' domina fuertemente a una
solucion x? si la solucién x! es estrictamente mejor que la solucién x? en todos los
objetivos.

Definicion 6. (Dominancia Débil): Entre un conjunto de soluciones del espacio
objetivo Z¢, el conjunto de soluciones Z} de no dominancia débil es aquel que para
cualquier otro miembro de Z¢ no es fuertemente dominado.

2.4.4. Optimalidad de Pareto

Continuando con las comparaciones del Ejemplo 1, si comparamos 3 y 5 en la
Figura 2.4.1, esta comparaciéon revela un aspecto interesante. Se observa que la
soluciéon 5 es mejor que la solucién 3 en el objetivo 1, mientras que la soluciéon 1
es peor que la solucién 3 en el objetivo 2. Asi, la primera condicién no se cumple
para ninguna de estas dos condidiones. Sin embargo, no podemos concluir que la
solucién 5 domina a la soluciéon 3 y tampoco podemos decir que la solucién 3 domina
a la solucion 5. Cuando esto sucede, es usual decir que las soluciones 3 y 5 son no
dominadas con respecto a cualquier otra. Cuando ambos objetivos se deben satisfacer,
no podemos decir cual de las soluciones 3 y 5 es mejor.

Dado un conjunto finito de soluciones, podemos hacer todas las posibles
comparaciones de manera par y hallar asi las soluciones no dominadas y verificar
cuales de las soluciones son no dominadas con respecto a las otras. Finalmente,
tendremos un conjunto de soluciones tal que cualquiera dos soluciones no son
dominadas por las demés. Este conjunto tambien tiene otra propiedad. Para cualquier
otra soluciéon que no estd en dicho conjunto, podremos hallar una solucién en el
conjunto la cual domina a la que esté fuera de dicho conjunto. Dicho conjunto tiene
un nombre especial y es llamado el conjunto no dominado, el cual es subconjunto del
conjunto de soluciones. En el problema del Ejemplo 1, las soluciones 3 y 5 constituyen
el conjunto no dominado del conjunto dado por las 5 soluciones. Definimos el conjunto
no dominada como sigue:

Definicion 7. (Conjunto no Dominado y Conjunto 6ptimo de Pareto
(Frente de Pareto)): Entre un conjunto de soluciones del espacio objetivo Z,
el conjunto no dominado Z* es aquel que no es dominado por cualquier otro
miembro de Zy. Si Zy es el espacio R", el conjunto no dominado Z* es llamado
conjunto 6ptimo de pareto.

Definicion 8. (Optimalidad Global en el sentido Pareto):Una solucion x es
globalmente 6ptima en el sentido Pareto, si no existe cualquier otra soluciéon x' que
sea dominada por la solucién x.

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 2. DESARROLLO TEORICO 38

Definicion 9. (Dominancia Global) El conjunto de no dominancia de todo el
espacio objetivo Z; es un conjunto de pareto 6ptimo global.

En muchas ocasiones, el conjunto 6ptimo de pareto global es llamado simplemente
conjunto 6ptimo de pareto. Como las soluciones de este conjunto no son dominadas
por cualquier solucion factible del espacio soluciéon, estas son soluciones 6ptimas del
MOOP.

Definicion 10. (Optimalidad local en el sentido Pareto):Una solucion x es
localmente 6ptima en el sentido Pareto, si existe un > 0 tal que no hay una soluciéon
x’ que domine a x con x* € R"N B(x,d) donde B(x,0) representa una bola de centro
x y radio 9.

Una soluciéon z es localmente 6ptima en el sentido Pareto y esta es 6ptima en el
sentido Pareto con una restriccion en el conjunto R™. Esta Definicion, es ilustrada en
la Figura 2.4.2.

fz A

»
»

1,

Figura 2.4.2: Optimalidad local en el sentido pareto

Definicion 11. (Cono Negativo): Un cono negativo es definido en R* de la
siguiente forma:

O~ = {x:f(x) € RF y f(x) <0}

Definicion 12. (Teorema de Contacto)

Una solucién x es 6ptima en el sentido Pareto para un problema de optimizacion
multiobjetivo con funciones objetivos de minimizacion, si:

(€~ +x)NZ; = {x}

El uso de este teorema es ilustrado en la Figura 2.4.3
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f,4

~v

Figura 2.4.3: Teorema de Contacto

Cuando aplicamos la definicion de dominancia para un problema donde todas
las funciones objetivos se desean minimizar, podriamos definir cuatro areas. Asi
podriamos asociar un nivel de preferencia para cada area. La Figura 2.4.4 usa una
definicién seccionada haciendo uso del cono negativo introducido en la Definicion 11
y se extiende a lo largo de todo el espacio.

@ 1 @
[Area de Indiferenca} [Area de Prelerencia]

Area de Indiferencia

®

Figura 2.4.4: Nivel de preferencia y relaciéon de Dominancia

»
>
1,

Area de Dominancia’

cono C-

Por ejemplo, si en esta figura es centrada una solucciéon A y comparamos esta con
una solucién B, tendriamos las siguientes posibilidades:

= La solucion B perteneciera al area 1, entonces la solucion A es preferida a la
soluciéon B.

= La soluciéon B perteneciera al area 3, entonces la solucion A es dominada por
la solucion B.

= La solucion B perteneciera al area 2 o 4, entonces no podriamos decir si
prefeririamos la soluciéon A en comparacion a la solucion B, o viceversa.

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 2. DESARROLLO TEORICO 40

Superficie “Tradeoff” o Frente de Pareto

Imeginemos que tenemos un problema con dos funciones objetivos (minimizar f;
y minimizar f, sobre las restricciones g(x) < 0y h(x) = 0)

» Denotamos por S el conjunto de valores del par (f;(x), f2(x)) cuando x respecto
a las restricciones g(x) y h(x).

= Denotamos por P la superficie tradeoff.

En la Figura 2.4.5 se representa S y P.

fz A

1,
Figura 2.4.5: Representacion de una superficie “tradeoft”

Una propiedad notable es que obtenemos ciertas formas dependiendo del tipo de
problema que sea tratado aqui. La superficie tradeoff mostrada en la Figura 2.4.5
es para el caso de minimizacién de dos funciones objetivos, este tipo de superficie
tradeoff es tipica de un problema multiobjetivo min-min, con un espacio solucién
convexo. Dos puntos caracteristicos asociados con una la superficie tradeoff son los
siguientes:

Definicion 13. (Punto Ideal): las coordenadas de este punto son obtenidas por
minimizaciéon de cada funcién objetivo por separado.

Definicion 14. (Punto “Nadir” o punto mas bajo ): las coordenadas de este
punto corresponde a el peor valor obtenido por cada funcién objetivo cuando el
conjunto solucién es restringido a la superficie tradeoff.

El punto ideal es usado en gran parte de métodos de optimizaciéon como un punto
referencia. El punto Nadir es usado para restringir el espacio de bisqueda en métodos
de optimizacion interactivos. Estas dos definiciones son ilustradas en la Figura 2.4.6.
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2.5.

fz A

bl 4

Figura 2.4.6: Representacion del punto ideal y el punto “Nadir”

Métodos de solucién para problemas MOOP

2.5.1. Clasificacion de los Métodos MOOP

Los métodos para resolver MOOP pueden ser divididos en cinco conjuntos. Estos

Son:

1.
2.
3.
4.
D.

Métodos Escalares

Métodos Interactivos

Métodos Difusos

Métodos que usan Metaheuristica

Métodos de Decisiones.

Ademas, estos cinco conjuntos pueden ser clasificados en tres familias de métodos

de MOOP (Veldhuizen, Van (1999))

1.

Métodos a priori: con estos métodos, el tomador de decisiones define
el espacio de solucion a ser aplicado (el tomador de decisiones expone las
preferencias a cumplir) antes de correr el método de optimizacién. En esta
familia, estan la mayoria de los metodos agregativos (donde las funciones
objetivos son convertidas en una funciéon objetivo).

Métodos Progresivos: para estos métodos, el tomador de decisiones mejora
el espacio de solucion, el cual es alcanzado durante la corrida del método de
optimizaciéon. En esta familia se hayan los métodos interactivos.

Métodos a posteriori: con estos métodos, el tomador de decisiones deja que el
espacio de soluciéon sea alcanzado por el método de optimizacion. Los métodos
de esta familia producen al final del método de optimizacién, una superficie
tradeoft.
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2.5.2. Meétodos Escalares
Método de la suma ponderada de pesos (The weighting method)

En este método se combinan las diferentes funciones objetivos en una sola funcién
feq(x), de la siguiente manera:

Minimizar feq(x) = Zle w; fi(x)
s.a h(x) =0 (2.5.1)
g(x) <0

donde x € R" y w; es el peso usado para ponderar la ¢-ésima funcién objetivo.

Usualmente y sin pérdida de generalidad, se escogen pesos fraccionales y diferentes
de cero, de manera que se cumpla Zle w, =1y w; >0.

El procedimiento es sencillo: se escoge una combinacion de pesos (posiblemente
aleatoria) y se optimiza la funcion f.,(x) para obtener una solucién 6ptima. Otras
soluciones surgen a partir de optimizaciones realizadas sobre una combinacién
diferente de pesos. Si se utiliza un algoritmo de optimizacién que obtiene resultados
exactos y los pesos escogidos son siempre positivos, el método genera soluciones que
pertenecen al conjunto Pareto 6ptimo.

La interpretacion matemética de este método es la siguiente: alterar el vector de
pesos y optimizar la ecuacion implica encontrar un hiperplano (una linea para el caso
en que se tengan dos objetivos) con una orientacion fija en el espacio de la funcion.
La soluciéon 6ptima es el punto donde un hiperplano con esta orientacién tiene una
tangente comun con el espacio de busqueda factible. De aqui deducimos que este
método no puede usarse para encontrar soluciones Pareto 6éptimas en problemas de
optimizacion multicriterio que tienen un frente pareto 6ptimo no convexos.

La principal ventaja de esta técnica es su simplicidad y eficiencia. Sus desventajas
son la dificultad de definir un conjunto de pesos que permita generar una porcioén
importante del frente de Pareto y el hecho de que esta técnica es incapaz de generar
porciones no convexas del frente de Pareto sin importar la combinacién de pesos
utilizada.

Método de e—restriciones (e—Constraint Method)

Para intentar remediar la dificultad de problemas multiobjetivos que tienen un
frente pareto Optimo no convexos, se utiliza esta técnica. La misma consiste en
construir un problema de optimizacion en el que todos los objetivos, excepto uno,
se usan como restricciones (k — 1 restricciones), mientras el sobrante, que puede
escogerse aleatoriamente, se usa como funcién objetivo del problema resultante. La
forma general del problema es la siguiente:
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Max fy(x)

s.a f;(x) > ¢ 1<ji<k—1 j#k
h(x) =0
g(x) <0

(2.5.2)

Para encontrar una solucion pareto 6ptima, se escoge un valor adecuado para ¢;
de la j-ésima funcion objetivo (7 # k). Luego se resuelve el problema de optimizacion
con objetivo tnico. El procedimiento se repite, con diferentes valores de €; para hallar
nuevas soluciones pertenecientes al frente Pareto 6ptimo. La dificultad principal que
presenta este método reside en la necesidad de un conocimiento del rango apropiado
de valores para asignar a €; para las (k — 1) funciones objetivos, lo que no resulta
facil en la practica.

La principal ventaja del método es su relativa simplicidad, lo que lo ha hecho
méas o menos popular en ciertas disciplinas de ingenieria. Su principal desventaja
es que puede resultar muy costoso (computacionalmente hablando), por el nivel de
variabilidad que se requiere de los niveles ;.

Método de Programacion por metas (Goal Programming method)

En algunas ocasiones, el conocimiento del problema permite tener una idea del
valor que pueden tomar los distintos objetivos. En estos casos, esos valores se pueden
tomar como niveles de aspiracion. Establecerse como meta el llegar a esos niveles,
introduciéndolos como restricciones “blandas” cuyas violaciones se intenta minimizar.
Aunque estrictamente hablando esta técnica es también un método agregativo, los
consideramos por separado debido a que (bajo ciertas condiciones) estas si pueden
generar porciones no convexas del frente de Pareto.

Comenzando con un problema P. Elejimos un vector inicial de funciones objetivos
F € R*. Asociamos un conjunto de variables dj y d; con cada funcién objetivo

fi(x),ie{l,....k}

Ahora, tenemos el siguiente problema:

Min df 6dy,...,d} 6d,
sa  filx)=F+df —dy

: ~ (2.5.3)
h(x) =0
g(x) <0

donde las variables que tratamos de minimizar debe ser con respecto a algunas
restricciones:

+ —

d"yd;, >0
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dF-d; =0,i={1,...,k}

la idea es minimizar varias combinaciones de los coeficientes d; y d;, dependiendo
del camino por el cual alcanzamos la meta F.

La principal ventaja es su simplicidad y su eficiencia computacional, dado que
no se requiere un proceso de jerarquizaciéon de pareto. Su principal desventaja es
la dificultad que estriba la definicion de metas deseables. También se ha detectado
que algunas técnicas, bajo ciertas circunstancias, pueden comportarse de manera
ambigua. Asi mismo, estas técnicas pueden requerir que las metas se definan en la
zona factible a fin de garantizar que las soluciones producidas sean 6éptimos de pareto.

Método Lexicografico

Este método es muy intuitivo. Consiste en considerar las funciones objetivos una
despues de otra y minimizar un problema de optimizacién mono-objetivo mientras el
problema es completado gradualmente con restricciones objetivos (Coello, 1998).

Comenzamos con un problema P y procedemos en k pasos (tantos pasos
como funciones objetivos tengamos). Comenzando con la primera funcién objetivo,
resolvemos:

Minimizar fi(x)
s.a h(x) =0 (2.5.4)
g(x) <0

denotamos por f; la solucién de este problema. Seguidamente, transformamos la
primera funcién objetivo en una restriccion de igualdad y tomamos la segunda funcion
objetivo y resolvemos el siguiente problema:

Minimizar ( fg)(X)
fi(x) = fi
s.a h(x) =0 (2:5.5)
g(x) <0

Repetimos este paso hasta llegar a la funcién objetivo k. Entonces, en el paso k
tendriamos:

Minimizar fr(x)
S.a fl(x) = fl ’h(xj Ji—ol(x) = fk—l (256)
g(x) <0

El valor de x es un tinico valor donde se minimizan todas las funciones objetivos.
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Este método tiene una desentaja: el usuario necesita elegir la secuencia de
funciones objetivos a minimizar. Esta escogencia es un poco arbitraria, asi como la
eleccion de los pesos del método de la suma ponderada de pesos. Dos optimizaciones
lexicograficas con secuencia de funciones distintas no produce la misma solucion.

2.6. Meétodo de e—Restricciones Aumentado
(AUGMECON)

A pesar de las ventajas sobre el método de la suma ponderada de pesos, el método
de e—restricciones tiene dos puntos que son de especial atencion: El rango de las
funciones objetivos sobre el conjunto de soluciones eficientes (principalmente para el
célculo de valores “nadir” (punto més bajo) ) y la garantia de eficiencia de la solucion
obtenida. Seguidamente, daremos un vistazo mas de cerca a estos dos puntos.

Para aplicar apropiadamente el método de e—restricciones debemos tener el rango
de cada funcién objetivo, al menos para las k — 1 funciones objetivos que serén
usadas como restricciones (Ver problema 2.5.2). El célculo del rango de las funciones
objetivos sobre el conjunto eficiente no es una tarea trivial. Mientras que el punto
itdeal es facilmente definido como el 6ptimo de las optimizaciones individuales, el
punto Nadir sobre el conjunto eficiente no. El enfoque més comun para calcular
estos rangos es mediante la tabla de pagos (Payoff Table), la tabla de pagos es un
arreglo que contiene informacion de las optimizaciones individuales de las £ funciones
objetivos. El valor Nadir es aproximado usualmente como el minimo de la columna
correspondiente. Sin embargo, incluso en este caso, debemos estar seguros que las
soluciones obtenidas de la optimizacion individual de las funciones objetivos son de
hecho soluciones eficientes. En la presencia de 6ptimos alternativos la obtenciéon de la
soluciéon 6ptima mediante software comerciales no garantizan una solucion eficiente.
Con el fin de superar esta ambiguedad el método AUGMECON, propone el uso de
optimizacion lexicogréfica para cada funcién objetivo con el fin de construir la tabla
de pagos con solo soluciones eficientes. Una solucion sencilla con el fin de eludir la
dificultad de estimar el valor Nadir de las funciones objetivos se definen mediante
los valores reserva de las funciones objetivos. El valor reserva acttia como una cota
inferior (o superior para el caso de minimizacion). Los valores peores que el valor
reserva, no son permitidos.

El segundo punto de atencion es que la solucion 6ptima del problema (2.5.2) sea
garantizada a ser una soluciéon eficiente solo si las k — 1 restricciones de funciones
objetivos se cumplen. En otro caso, si hay soluciones oOptimas alternativas, la
soluciéon obtenida del problema mostrado en (2.5.2) no es eficiente, pero si, una
solucion débilmente eficiente. Con el fin de superar esta ambiguedad AUGMECON
transforma las restricciones de funciones objetivos a igualdad por incorporaciéon
explicita de variables de holgura y excedencia. Al mismo tiempo, la suma de estas
variables son usadas como un segundo término (con prioridad inferior) en la funcion
objetivo forzando el programa para producir solo soluciones eficientes. El segundo
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término impulsa la biisqueda para encontrar la posible solucion 6ptima alternativa
de maximizar f;(z) para el que maximiza la busqueda. El nuevo problema se convierte
en:

Maximizar fi(x

)
s.a filx)=¢ 1
h

Sj

_l’_
= L j#k (2.6.1)

5Z:
JSk
x) =0
x) <0

/-\/-\

donde 4 es un niimero muy pequeiio (usualmente entre 1073 y 1079).

Proposicion 2.6.1. La formulacion (2.6.1) del método de e—restricciones produce
solo soluciones eficientes (evita la generacion de soluciones débilmente eficientes)

A fin de evitar cualquier problema de escalamiento, reemplazamos las s; en el
segundo término de la funciéon objetivo es sustituida por s;/r; donde r; es el rango
de la j—ésima funcion objetivo (calculados mediante la tabla de pagos). Entonces, la
funciéon objetivo para el método e—restricciones se convierte en:

X) +(5isj/rj (2.6.2)

El método AUGMECON (the augmented e—constraint method) corresponde al
problema (2.6.1) pero con la funcion objetivo (2.6.2).

Este método es implementado como sigue: de la tabla de pagos obtenemos en
rango da cada una de las £ — 1 funciones objetivos que son usadas como restricciones.
Dividimos el rango de la j—ésima funciéon objetivo en ¢; intervalos iguales usando
¢; — 1 puntos intermedios equidistantes de la grilla. Por lo tanto, tenemos en total
¢; — 1 puntos de la grilla que son todos usados para variar paramétricamente
las RHS (¢;) de la j—ésima funcion objetivo. El ntmero total de corridas es
(g2+1)x(gs+1)x...x(qx+1). Una caracteristica deseable del método e—restricciones
es que podemos controlar la densidad del conjunto eficiente asignando el valor de g;.
Si el niimero de puntos de la grilla es mas denso, tendremos una buena representacion
del conjunto eficiente pero el costo en el tiempo computacional serfa muy grande.

Una innovaciéon adicional para el algoritmo es la salida anticipada del bucle
anidado cuando el problema dado en (2.6.1) llega a ser infactible para una
combinacion de ¢;. La salida es como sigue: la estrategia de acotamiento para cada una
de las funciones objetivos comienza desde formulaciones méas relajadas (cota inferior
para una funcién objetivo de maximizacion o cota superior para una de minimizacion)
y moverse hasta el menos estricto (6ptimo individual). En este camino, cuando
llegamos a una soluciéon infactible no es necesario seguir resolviendo los restantes
problemas del bucle. (ya que el problema sera més estricto y por lo tanto sigue siendo
infactible) pudiendo forzar la salida del bucle. La implementacion de este método esta
disponible en (http://www.gams.com/modlib/libhtml/epscm.htm).
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CAPITULO 3

ANTECEDENTES

En este Capitulo expondremos los antecedentes de la investigacion. Primeramente,
en la Secciéon 3.1 se presenta el modelo deterministico para la Distribucion de
Catalizadores en el reactor de Hidrotatamiento de Destilados Medios. En la Seccion
3.2 se muestran los parametros de entrada del modelo y por ultimo, en la Seccion
3.2.1 de exponen los resultados obtenidos por Verruschi, E. en su tesis de Doctorado
para el caso de estudio [20].

La ciencia es el simple sentido comun
llevado al mdzimo: observacion cuidadosa
y rigor ante las falacias logicas.

Thomas Henry Huxley (1825-1895)
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3.1. Modelo deterministico para la distribuciéon de
catalizadores en el reactor de hidrotratamiento
de destilados medios

3.1.1. Introduccién

En este Capitulo mostraremos el modelo matematico propuesto por Verruschi,
E. (2008) [20], que permite obtener una configuracion 6ptima de dos tipos de lechos
cataliticos en un reactor de flujo piston, modelado como N reactores mezcla completa
en serie para un modo de operacion. El sistema reactivo contempla reacciones series-
paralelas. La superestructura consta de N unidades, representadas en el modelo por
dos conjuntos de variables discretas, las cuales entran en la categoria de variables
binarias. El primer grupo permite decidir la existencia de la unidad, y el segundo
grupo, permite decidir la seleccion de un tipo de catalizador por unidad. Esto genera
como resultado la mejor combinacion de catalizadores y el tamano del equipo. La
variable de operacion seleccionada para el estudio del modo de operacion es el caudal
de alimentacion del destilado medio a tratar en el reactor. Este tipo de modelo cae
en la categoria de MINLP.

La sintesis de proceso, en particular, la sintesis de reactores quimicos, consiste
en encontrar una configuracion factible que cumpla con un conjunto de metas y
limitaciones. Esto implica que dada las entradas del proceso, (por ejemplo, caudal
volumeétrico y composicion de alimentacion), seleccionado los tipos de reactores a
emplear y especificado los productos deseados, el problema de sintesis determina el
arreglo Optimo de equipos y sus interconexiones que transforman las entradas en
productos finales.

3.1.2. Modelo matematico

El modelo matematico para la distribuciéon de catalizadores en el reactor de
hidrotratamiento de destilados medios para el caso isotérmico (Cl) y modo de
operacion 1 (M1) propuesto por Verruschi se presenta a continuacion:

= Conjuntos:

C = {FQ, F1> Fg, Fg, F4, F5, Fﬁ, F7, Fg} TipOS de Corrientes.

Cs ={F, Fy, F3, Fy, F5, Fg, 7, Fg}. Tipos de Corrientes de salida del sistema.
K ={DBIBTHIO,H2,CHXBNZ,BIPHENY L, H2S, BICHXL,
PARAF'}. Compuestos.

U = {Ry, R1, Ry, R3, Ry, Rs, Rg, R7}. Unidades del sistema.

Ue = {Ry, R1, Ro, R3, Ry, R5, Rg, R7}. Unidades de entrada del sistema.

Us = {Ry, Rs, R3, Ry, R5, Rg, R7}. Unidades de salida del sistema.

T ={CoMo, NiMo}. Tipos de catalizadores
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R = {1,2,3}. Reacciones quimicas.

CeU ={(i,7) € S: S C C xUe}. Corrientes que entran a los lechos cataliticos
de las unidades y cambian por moles.

CsU ={(i,j) € S: S C Cs x U}. Corrientes que salen a los lechos cataliticos
de las unidades y cambian por moles.

= Parametros:
Fkoy = Flujo molar inicial del compuesto k (kmol/h).
P My, = Pesos molares del compuesto k (kg/kmol).
K A; = Constante de absorciéon de tipo de catalizador t.
Temn = Temperatura minima del sistema
Temx = Temperatura maxima del sistema
vlo = Cota inferior para la velocidad (m/h).
vup = Cota superior para la velocidad (m/h).
Taolo = Cota inferior del tiempo espacial (h).
Taoup = Cota superior del tiempo espacial (h).
LD = Relacion entre la longitud y el diametro (L/D).
Lmazx = Longitud méaxima del reactor (m).
Lmin = Longitud minima del reactor (m).
N R = Numero maximo de reactores.
Ko,; = Parametro cinético de la reacciéon quimica r por tipo de catalizador ¢.
FaR,; = Parametro cinético de la reaccion quimica r por tipo de catalizador t.
Gamaoy,; = Parametro estequiométrico del compuesto k£ de cada reaccién
quimica r por tipo de catalizador .
Ct = Costo del tanque que forma el reactor ($/m?).
C; = Costo del catalizador ¢ ($/m?).
AM R = Amortizacion del reactor.
AMC = Amortizacion del catalizador.
C H, =Costo del Hidrogeno ($/MSCF).

» Variables de decision:

Rkcs = Cantidad de moles transformados en la unidad u por cada compuesto
k en por la reaccion quimica r por tipo de catalizador ¢ (kmol/h).

Rk, = Cantidad de moles separados en unidad u por cada compuesto k
(kmol/h).

QI. = Cantidad de caudal volumétrico en cada corriente ¢ (m3/h).
T'em = Temperatura de la unidad u por tipo de catalizador ¢.
C'ck., = Concentracién de cada compuesto k por cada corriente ¢ (kmol/m?).

Cuy, = Concentracion en la unidad de salida u por cada compuesto k, Vu € Us
(kmol /m?).

Fk.. = Cantidad de flujo molar del compuesto k por cada corriente ¢ (kmol/h).

F. = Cantidad de flujo molar total de la corriente ¢ (kmol/h).
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Fmck., = Cantidad de flujo méasico del compuesto k por cada corriente c
(kg/h).

Fm, = Cantidad de flujo masico por cada corriente ¢ (kg/h).
rho. = Densidad de corriente ¢ (kg/m?).

V., = Volumen de la unidad u (m?).

L,, = Longitud de la unidad u (m).

Tao, = Tiempo de residencia de la unidad u (h).

S = Area transversal de la unidad(m?).

D = Diametro del reactor (m?).

LU = Longitud del reactor (m).

Ny, = Flujo no procesado de cada compuesto k (kmol/h).

o 1 si unidad u utiliza tipo de catalizador ¢
Y%t =30 en otro caso.

o _ 1 siexiste la unidad u
Y%« =13 0 en otro caso.

yew € {0,1},ye, € {0,1}, Rkcypry € R, Rkye € R, Ql. € RT Tem, €
R*,Ccky, € R*Cuyr, € RY, Fky € RT.F, € RT, Fmck,, € RT, Fm, €
R*,rho. € R*,V, e R*, L, € R"Tao, € R",S € R",L € R*, LU € R*

» Restricciones:
e (Calculo de moles transformados en la reacciéon de hidrodesulfuracion).

Rkcupin + KAy - Rkcypnre - Cuwrasr — Gamaogyry - Ko
Tao, - Cuwppzr - Clw oy - exp(%) =0 (3.1.1)
VYu e Ue,Vk € K,\Vt e T,Vr € R

e (Calculo de moles transformados en la reaccion de hidrogenacion del
monoaromético).

Rkcypron — Gamaoyrory - Koy - Tao,, - Cuyconxpnz:
EaR/2/ .
C'LI,U/HQ/ . eﬁCp(Tmt) = 0 (312)

Yu e Ue,Vk € K,Nt e T\,Vr € R

e (Calculo de moles transformados en la reaccion de hidrogenacion de
diaromatico).

REcyprse — Gamaoysy - Koy - Taoy, - Cuy BrrHENY L -
EaR
Cuy iy - exp(=p2t) = 0 (3.1.3)

Tem

Yu e Ue,Vk € KNt e T.,Vr € R
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e (Separacion de los moles transformados de cada compuesto).

Rk — Y Y Rkcyycu =0  VueUVkeK (3.1.4)
teT reR
e (Calculo de las concentraciones de cada compuesto)
> Cckg— Y Cckg— Y Rky=0 VkeK (3.1.5)
ceCsU ceCelU ceCsU
e (Calculo del flujo molar total de cada corriente)
F,=) Fky=0 VceC (3.1.6)
keK
e (Calculo del caudal volumeétrico de cada corriente)
rho.- Ql. — Y  PMkFky =0  VeeC (3.1.7)
kK
e (Calculo de los flujos molares de cada corriente)
Fke —Ql.- Ccke, =0 Vee C\Vk e K (3.1.8)
e (Existencia de la unidad y de los tipos de catalizadores empleados)
Zycut —ye, =0 Yue U (3.1.9)
teT
e (Calculo de las concentraciones de cada compuesto en la salida de cada
unidad)
Cuyp— Y, Ccky =0 VkeK (3.1.10)
ceCsU
e (Calculo de los flujos masicos de cada compuesto por cada corriente)
Fmcky, — PMkE,Fkg, =0 Vee CVk e K (3111)
e (Calculo del flujo masico total)
Fm—Y Fmcky =0 VeeC (3.1.12)
keK
e (Balance de materia total)

> Fme— Y Fme=0 (3.1.13)

ceCsU ceCelU
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e (Calculo del tiempo espacial de cada unidad)
Tao,- »  Qle—V,=0 VueU (3.1.14)
ceCsU
e (Cotas del tiempo espacial total)
Taolo < Z Tao, < Taoup (3.1.15)
uel

(Calculo del volumen de cada unidad existente)

Vi—1Ly-S-ye, =0 YueU (3.1.16)

(Célculo del area transversal de la unidad en funcion del caudal de cada
corriente y las cotas de las velocidades)

[ [
ZCECSUQ c S S S ZCEC’SUC2 c (3117)
vlo vup
e (Calculo del flujo molar que es desviado de la alimentacion de la primera
unidad)
e (Las unidades no existentes son colocadas al final del reactor)
ye, —yeu —1 <0 (3.1.19)
e (Existencia de al menos una unidad)
> yeus >0 (3.1.20)
uclU

(Didmetro del reactor en funcion del area transversal)

4
D% (3.1.21)
7r
e (Longitud del reactor en funcion de la realcion L/D)
> L,-yeu—LD-D=0 (3.1.22)
uelU
e (Cotas del tiempo espacial total)
Lmin < Z L, -ye, < Lmax (3.1.23)
uelU
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(Cota inferior para el didametro del reactor)

D > 2,65

igual al doble que alimenta al sistema)

Fkipronxpnz — 2 Fhpponxpnz <0

o igual al 40 %)

Flkipyprpzr — 0,4 Fkipyprpzr <0

Funciones objetivos:

1. (Minimizar la cantidad de aromatico azufrado)
min z = Fkp,prpzr
2. (Maximizar la produccién de monoaromatico)
max z = Fkrponxpnz
3. (Maximizar la prodiuccion de naftenos)
max z = Fkrpronxr
4. (Minimizar el coste total anual (CTA))
min CTA = Cinv + Cop
Donde
Cinv = AMR(Ct - D% - L081 . ye,)

—"_AMC((CN’LMO ZUEU Vu : yCuNiMo) + (CCoMo

ZUGU Vu : ycuCoMo))
COp = CH2 : FmC/{ZF&Hg

e Cotas sobre las variables:

Fkro, = Fko(k)
Temn < Temy < Temx
596,642 < rhog, < 569, 642
L, > Lmax/NR
10 < rho. <900

D <107

(3.1.24)

(La cantidad de monoaromaéticos a la salida del reactor debe ser menor o

(3.1.25)

(La cantidad de aromatico azufrado a la salida del reactor debe ser menor

(3.1.26)

(3.1.27)

(3.1.28)

(3.1.29)

(3.1.30)

(3.1.31)

(3.1.32)
(3.1.33)
(3.1.34)
(3.1.35)
(3.1.36)

(3.1.37)
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3.2.

Parametros del modelo (C1M1)

Los pardmetros de entrada para el modelo deterministico isotérmico, modo de
operacion 1, se muestran a continuacion.

» Fkoy, =Flujo molar inicial del compuesto k (kmol/h).

» PMkj, = Pesos molares del compuesto k (kg/kmol).

FkOk

DIBZTHIO | 10,06680
H2 704,42500
CHXBNZ | 31,99350
BIPHENYL | 21,86900

H2S 0,0001
BICHXL 42,98500
PARAF 89,77570

Tabla 3.2.1: Flujo molar de alimentacion

PMky,

DIBZTHIO | 184,2620

H2 2,0160
CHXBNZ | 160,2560
BIPHENYL | 154,2110
28 34,0790
BICHXL | 166,3060
PARAF | 220,9495

Tabla 3.2.2: Pesos molares

» K A; = Constante de absorcion y C; = Costo del tipo de catalizador ¢ ($/m?)

KA,

Gy

CoMo

15399,8562 | 8126,5275

NiMo | 11094,5931 | 7769,2176

= Otros pardmetros del modelo

Tabla 3.2.3: Constantes de Absorcion
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Pardmetros del modelo

Temperatura maxima del sistema (7’

Cota inferior para la velocidad (vio)

Longitud méaxima del reactor (Lmax
Longitud minima del reactor (Lmin)
Nuamero maximo de reactores (N R)
Amortizacion del reactor (AM R)
Costo del Hidrogeno (C' Hy)

Temperatura minima del sistema (Temz)

Cota superior para la velocidad (viu)

Cota inferior del tiempo espacial (T'aolo)
Cota superior del tiempo espacial (T'aoup)
Relacion entre la longitud y el didmetro (LD)

emn)

)

613,15
633,15
0m/hr
500 n/hr
0,3
1,2
3,0
10,0 m
7,5 m
8
1272,1218

767,983 ($/MSCF)

Tabla 3.2.4: Parametros adicionales del modelo

KOrt

CoMo

1| 2,48580E+15
2 | 1,24014E 106
3 | 3,11555E+06

NiMo
3,37106E+15
1,02484E+-06
4,78035E+06

Tabla 3.2.5: Parametro cinético 1 de la reacciéon por tipo de catalizador

» Ko,; = Pardmetro cinético 1 de la reacciéon quimica r por tipo de catalizador t.

» FaR,, = Parametro cinético 2 de la reacciéon quimica r por tipo de catalizador

L.

FEaR,;
CoMo | NiMo
1] 19384 | 19384
2| 12414 | 12414
3| 12140 | 12140

Tabla 3.2.6: Parametro cinético 2 de la reaccion por tipo de catalizador

s GGamaoy,; = Parametro estequiométrico del compuesto k de cada reacciéon

quimica r por tipo de catalizador .

El modelo mostrado en la Secciéon 3.1.2 se desarroll6 en la herramiento de lenguaje
de modelado algebraico general (GAMS) y fue resuelto usando el resolvedor DICOPT
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Gamaog,+
CoMo.1 | NiMo.1 | CoMo.2 | NiMo.2 | CoMo.3 | NiMo.3
DIBZTHIO | -1.0000 | -1.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000
H2 -2.0000 | -5.0000 | -3.0000 | -3.0000 | -3.0000 | -3.0000
CHXBNZ 0.0000 | 1.0000 | -1.0000 | -1.0000 | 1.0000 | 1.0000
BIPHENYL | 1.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | -1.0000 | -1.0000
H2S 1.0000 | 1.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000 | 0.0000
BICHXL 0.0000 | 0.0000 | 1.0000 | 1.0000 | 0.0000 | 0.0000

Tabla 3.2.7: Parametro estequiométrico del compuesto de cada reaccién quimica por
tipo de catalizador

(Ver Seccion 3.1.2). Recordando, DICOPT resuelve una serie de problemas de
programacion no lineal (NLP), el cual se resolvio haciendo uso del solver SNOPT (An
SQP Algorithm for Large-Scale Constrained Optimization) y una serie de problemas
de programaciéon entera-mixta, resueltos usando el solver CPLEX. La herramienta
SNOPT, usa el algoritmo de programacion cuadratica secuencial para la optimizacion
de problemas a gran escala y CPLEX usa el algoritmo de ramificacion y acotamiento,
el cual resuelve una serie de problemas lineales (PL).

3.2.1. Resultados obtenidos por Verruschi

Los resultados obtenidos por Verruschi, tomando cada criterio como funcién
objetivo son los siguientes:

» Modelo de minimizacion del costo del diseno del reactor (MD-Crit1-
C1-M1)
La funcién objetivo usada es la mostrada en la Ecuacion 3.1.30. Los resultados
obtenidos con respecto al lecho catalitico y sus dimensiones se muestran en la
Tabla 3.2.8. Estos se representan graficamente en la Figura 3.2.1.

Cantidad de unidades del reactor (Ye,) 7
Tipo de catalizador a utilizar (Yc,;) NiMo
Longitud del Reactor 7,94m
Diametro del Reactor 2,65m

Tabla 3.2.8: Resultados respecto al lecho catalitico y dimensiones
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Alimentacion Alimentacion
de Gasoleo

Alimentacion
de Hidrogeno

Alimentacion
de Hidrogeno

de Gasoleo

Lecho de catalizador
NiMo de 1,13m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,13m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,13m de L

Lecho de catalizador Lecho de catalizador
NiMo de 1,13m de L NiMo de 7,94m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,13m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,13m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,13m de L

Productos Productos

Figura 3.2.1: Resultados del modelo de la disposicion del catalizador, tipo de
catalizador y tamano del lecho (MD-Crit1-C1-M1)

Los resultados obtenidos con respecto al flujo de hidrégeno consumido,
conversion de aromaticos azufrados y rendimientos de monoarométicos y
naftenos se muestran en la Tabla 3.2.9.

Flujo Ho consumido (kmol/h) - Fkry g2 — FIfIfS’H2 46,79
Conversién de AR-S (%) 100(—XRIBZTHIO "~ “Fg DIBZTHIO \ 70,98
. FkFO,DIBZIz"HIO
Rendimiento de Monoaromaticos (%) 100( Phrg,onXBNz —Fhey, CHXBNZ ) 28,96
Fkpy,,CHXBNZ
Fk —Fk
Rendimento de Naftenos (%) 100( —f.BITHXL Fo, BICHXE ) 1,79
Fkp),BICHXL
Temperatura de Alimentacion Tem 633,15
Valor de la Funcion Objetivo 96506531,77

Tabla 3.2.9: Principales resultados del modelo (MD-Crit1-C1-M1)

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 3. ANTECEDENTES 58

» Modelo de maximizacion de la cantidad de naftenos

Para este caso se tomdé como funciéon objetivo la mostrada en la Ecuaciéon
(3.1.29). Los resultados obtenidos con respecto al lecho catalitico y sus
dimensiones se muestran en la Tabla 3.2.10. Estos se representan graficamente
en la Figura 3.2.2.

Cantidad de unidades del reactor (Ye,) 8
Tipo de catalizador a utilizar (Ye,;) 3 NiMo y 5 CoMo
Longitud del Reactor 9,76m
Diametro del Reactor 3,26m

Tabla 3.2.10: Resultados respecto al lecho catalitico y dimensiones

Alimentacion Alimentacion
de Gasoleo

Alimentacion
de Hidrogeno

Alimentacion
de Hidrogeno

de Gasoleo

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L NiMo de 3,66m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L CoMo de 6,1m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Productos Productos

Figura 3.2.2: Resultados del modelo de la disposicion del catalizador, tipo de
catalizador y tamano del lecho (MD-Crit2-C1-M1)
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Los resultados obtenidos con respecto al flujo de hidrégeno consumido,
conversion de aromaéticos azufrados y rendimientos de monoaromaticos y
naftenos se muestran en la Tabla 3.2.11.

Flujo Ha2 consumido (kmol/h) Fkpy,H2 — Fkrg Ho2 50,60

Fk —Fk
Conversién de AR-S (%) 100(——0PIPE e I IR ETIIC ) | 76,25
w

Fk —Fk
Rendimiento de Monoaromaticos ( %) 100(—fs.CHXBNZ Fo, CHXBNZ 26,53
. FkFO,CHXkBNZ
Rendimento de Naftenos ( %) 100( Mhrg,pronxe —F Fo,BICHXL 3,79
Fkp),BICHXL
Temperatura de Alimentacion Tem 633,15
Valor de la Funcion Objetivo 44,615

Tabla 3.2.11: Principales resultados del modelo (MD-Crit2-C1-M1)

» Modelo de Maximizaciéon de la cantidad de monoaromaticos (menos
favorable)

Para este caso se tom6 como funcién objetivo la mostrada en la Ecuacion 3.1.28.
Los resultados obtenidos con respecto al lecho catalitico y sus dimensiones se

muestran en la Tabla 3.2.12. Estos se representan graficamente en la Figura
3.2.3.

Cantidad de unidades del reactor (Ye,) 8
Tipo de catalizador a utilizar (Yc,;) NiMo
Longitud del Reactor 9,76m
Diametro del Reactor 3,26m

Tabla 3.2.12: Resultados respecto al lecho catalitico y dimensiones

Los resultados obtenidos con respecto al flujo de hidrégeno consumido,
conversion de aromaticos azufrados y rendimientos de monoaromaticos y
naftenos se muestran en la Tabla 3.2.13.

Flujo Hs consumido (kmol/h) Fkpy,m2 — Fkrg, H2 61,35

Fk —Fk
Conversiéon de AR-S (%) 100( Fﬂ’D’BﬁgffngZTij;gIBZTH“’) 83,43
0>

FE —FE
Rendimiento de Monoaromaticos (%) 100( FS’CH;,CBNZ Fo, CHXBNZ 37,17
. F.CHXBNZ
Rendimento de Naftenos ( %) 100( FS’BI;:;(LBICHFXOLBICHXL) 3,44
0.
Temperatura de Alimentacion Tem 633,15
Valor de la Funcién Objetivo 43,88

Tabla 3.2.13: Principales resultados del modelo (MD-Crit3-C1-M1)

Universidad Centroccidental Lisandro Alvarado, DCyT-Coordinacién de Postgrado



CAPITULO 3. ANTECEDENTES

60

Alimentacion
de Gasoleo

Alimentacion
de Hidrogeno

Productos

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Alimentacion
de Gasoleo

Alimentacion
de Hidrogeno

Productos

Lecho de catalizador
NiMo de 9,76m de L

Figura 3.2.3: Resultados del modelo de la disposicion del catalizador, tipo de
catalizador y tamano del lecho (MD-Crit3-C1-M1)

» Modelo de minimizacién de la cantidad de arométicos azufrados (méas

favorable)

La funcién objetivo usada es la mostrada en la Ecuacién 3.1.27. Los resultados
obtenidos con respecto al lecho catalitico y sus dimensiones se muestran en la
Tabla 3.2.14. Estos se representan graficamente en la Figura 3.2.4.

Cantidad de unidades del reactor (Ye,) 8

Tipo de catalizador a utilizar (Yc,)
Longitud del Reactor
Diametro del Reactor

NiMo
9,76m
3,26m

Tabla 3.2.14: Resultados respecto al lecho catalitico y dimensiones
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Alimentacion Alimentacion
de Gasoleo

Alimentacion
de Hidrogeno

Alimentacion
de Hidrogeno

de Gasoleo

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L NiMo de 9,76m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Productos Productos

Figura 3.2.4: Resultados del modelo de la disposicion del catalizador, tipo de
catalizador y tamano del lecho (MD-Crit4-C1-M1)

Los resultados obtenidos con respecto al flujo de hidrégeno consumido,
conversion de aromaticos azufrados y rendimientos de monoarométicos y
naftenos se muestran en la Tabla 3.2.15.

Flujo H2 consumido (kmol/h) - Fkpy, m2 — FFI?{&HQ 61,35
Conversién de AR-S (%) 100(—F.RIBZLHIO — —Fs.DIBZTHIO N | g3 43
- Fy.DIBZTHIO
Rendimiento de Monoaromaticos (%) 100( r Fg CHXBNZ Fo,OHXBNZ y 37,17
Fkpy,,CHXBNZ
Rendimento de Naftenos ( %) 100( IFry, BICHXL —TFFy, BICHXL ) 3,44
Fkp,,BICHXL
Temperatura de Alimentacion Tem 633,15
Valor de la Funcion Objetivo 1,6677

Tabla 3.2.15: Principales resultados del modelo (MD-Crit4-C1-M1)

A continuacion presentamos un resumen de los resultados en donde se permiten
comparar cada uno de ellos, para cada criterio optimizado.
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Criterio | Exist. Unidad | Tipo Catalizador | Long. Reactor | Didmetro Reactor
Critl 7 NiMo 7,94 2,65
Crit2 8 NiMo 9,76 3,26
Crit3 8 3 NiMo y 5 CoMo 9,76 3,26
Crit4 8 NiMo 9,76 3,26

Tabla 3.2.16: Principales resultados del modelo para cada criterio analizado

Criterio | Flujo Hy | AR-S (%) | Monoaromaticos (%) | Naftenos (%) | Temperatura | Funcién Objetivo
Critl 46,69 70,98 28,96 3,79 633,15 96506531,77
Crit2 50,60 76,25 26,53 1,79 633,15 44,615
Crit3 61,35 83,43 37,17 3,44 633,15 43,88
Crit4 61,35 83,43 37,17 3,44 633,15 1,6677

Tabla 3.2.17: Principales resultados del modelo para cada criterio analizado

3.3. Discusion de los Resultados

Analizando parte de los resultados obtenidos por Verruschi (Tablas 3.2.16 y
3.2.17), concluy6 que en la medida que la mejor opcion es un solo tipo de catalizador,
se observa que se logra a la salida del reactor gasoleos con bajo contenido de azufre,
el contenido de monoaromético no se logra disminuir (Vease criterio 4), por lo que
no es favorable para las regulaciones ambientales con respecto a la disminucién
de aromaéticos. Ademas concluyé que el flujo de hidrégeno alimentado al reactor
disminuye al considerar en la funcién objetivo los costos del mismo, obteniéndose
que la mejor configuracién es un tnico lecho de catalizador, un muy bajo consumo
de hidrégeno, una mediana conversion de aromatico azufrado y una disminucion del
rendimiento de monoaromatico.

Discutiendo los resultados podemos aportar las siguientes conclusiones. Se observa
que a mayor conversion de monoaromaéticos, la longitud y didmetro del reactor es
mayor (Vease Crit2, Crit3, Crit4 en las Tablas 3.2.16 y 3.2.17). En vista de que el
costo del reactor esta asociado al diseno, nos lleva a pensar que el costo del diseno
del reactor aumenta, lo que no es ideal ya que se desea minimizar la cantidad de
monoaromaticos pero minimizar el costo del diseno del reactor. También se puede
observar que a medida que hay méas rendimiento en la produccion de naftenos, mayor
es la longitud y didmetro del reactor, por lo tanto el costo de diseno tiende a aumentar.
Esto no lleva a pensar que vistos como criterios o funciones objetivos, dichas funciones
objetivos estan en conflicto. Ademas, se puede observar que cuando se logra bajo
contenido de azufre, la cantidad de monoaromaticos procesado es menor, por lo que
esta configuracion no es favorable para las regulaciones ambientales con respecto a la
disminucién de aromaticos.

De esta discusion, nos plantea las siguientes preguntas:
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1. ;Los criterios de minimizar el costo del reactor versus a minimizar la cantidad
de aromaticos azufrados estaran en conflicto?

2. (Los criterios de minimizar el costo del reactor versus a maximizar la cantidad
de naftenos estaran en conflicto?

3. ;Si disminuyo la cantidad de monoaromaticos perjudiraré la disminuciéon de
aromaticos azufrados?

4. ;Podria obtener resultados tal que la minimizacion de los costos del reactor no
perjudique la minimizaciéon de los aromaticos azufrados y la maximizacion de
la cantidad de naftenos producidos?

5. ;Podria obtener una configuraciéon 6ptima donde se satisfaga los la regulaciones
ambientales sin que se perjudique la minimizaciéon del costo del reactor?

6. jPodria obtener una configuraciéon o6ptima tal que la cantidad de naftenos
aumente sin que se vea afectado la produccién de aromaticos azufrados y
monoaromaticos?

7. ;Mas atn, podria obtener una configuraciéon 6ptima donde todos los criterios
de cumplan?

Todas estas preguntas, las contestaremos con el estudio multiobjetivo del
problema. Cuando se requiere verificar si dos criterios cualesquieras estén en conflicto,
haremos el estudio Bi-objetivo (Preguntas 1, 2 y 3). Para las preguntas 3 y 4
las responderemos haciendo el estudio multiobjetivo de los tres criterios por cada
pregunta. Por tltimo, haremos el estudio multiobjetivo general para hallar la
configuracion 6ptima tal que se satisfagan los cuatros criterios del problema.
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CAPITULO 4

MODELO MULTIOBJETIVO Y
RESULTADOS

En este capitulo se exponen los resultados obtenidos de esta investigacion. En la
Seccion 4.1 se muestran todos los modelos multiobjetivos definidos en este trabajo,
como fueron; los modelos de dos y tres objetivos. En general se expone el modelo de
cuatro objetivos para la optimizacion de la distribucion de catalizadores en el reactor
de hidrotratamientos de destilados medios. La Seccion 4.2 muestra la aplicaciéon del
algoritmo AUGMECON a los modelos multiobjetivos definidos conjuntamente con
los resultados obtenidos para cada uno de ellos.

La ciencia se construye

a partir de aproximaciones
que gradualmente se acercan
a la verdad. (Isaac Asimov)
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4.1. Modelo Multiobjetivo para la distribucién de
catalizadores en el reactor de hidrotratamiento
de destilados medios

El modelo multiobjetivo que se planteara en esta investigacion tiene las mismas
caracteristicas con respecto a los conjuntos definidos, los parametros, las variables
y restricciones del modelo de Distribucion de catalizadores en el reactor de
hidrotratamiento de destilados medios propuesto por Verruschi (Ver Capitulo 3,
Seccion 3.1.2). La diferencia radica en la definicion de la funcién objetivo, la cual
se presenta a continuacion:

—z1 = —CTA = —(Cinv + Cop)

Maximizar Z={ 2 Fhrpionxt (4.1.1)
—23 = —Fk?FSCHXBNZ
—Z4 = _FkFgDIBZT

donde

Cinv = AMR(Ct - DY . [O81 . ye )+
AMC((CNiMo EuGU Vu : yCuNiMo) + (CCOMO ZUGU Vu : yCuC’oMo))
Cop = CHy - Fmckp, p2

Sujeto a las restriciones presentadas en las Ecuaciones (3.1.1-3.1.24) y las cotas
para las variables presentes en las Ecuaciones (3.1.34-3.1.37).

Notese que z; corresponde al costo total del reactor, 25 la produccion de naftenos,
z3 la cantidad de monoaromaéticos y z4 la cantidad de aromaticos azufrados.

En primer lugar definimos los siguientes modelos multiobjetivos con dos funciones
objetivos (Bi-objetivo) para categorizar si las funciones estan en conflicto o no. Esto
nos permitira responder las preguntas 1-3 planteadas en la Seccion 3.3 del Capitulo
3.

» Modelo Biobjetivo min-min (costos versus aromaticos azufrados)

Para responder la primera pregunta definimos el siguiente modelo Biobjetivo:

21 = CTA = (Cinv + Cop)

4.1.2
2y =F kFgDIBZT ( )

Minimizar Z = {
donde

Cinv = AMR(Ct - DY . LO81 . ye )+
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AMO((CNiMO ZueU Vu : yCuNiMo) + (CCOMO ZUEU Vu . ycuCOMo))
Cop = CHs - Fmckpy po

Sujeto a las restriciones presentadas en las Ecuaciones (3.1.1-3.1.24) y las cotas
para las variables presentes en las Ecuaciones (3.1.34-3.1.37).

Este modelo pretende minimizar el costo total del reactor y minimizar la
cantidad de aromaticos azufrados y asi verificar si existe conflicto entre estos
dos objetivos.

» Modelo Biobjetivo min-max (costos versus naftenos)

Para la pregunta planteada ntimero 2, el modelo Biobjetivo que se define es el
siguiente:

21 = CTA = (Cinv + Cop)

4.1.3
—Z9 = —Fk?FgBICHXL ( )

Minimizar Z = {
donde

Cinv = AMR(Ct- DM5 . [081 . ye )+

AMC((CNiMo Z”LLGU Vu : yCuNiMo) + (CCOMO ZuEU Vu : yCuCoMo))
Cop = CHy - Fmckp, g2

Sujeto a las restriciones presentadas en las Ecuaciones (3.1.1-3.1.24) y las cotas
para las variables presentes en las Ecuaciones (3.1.34-3.1.37).

Con este modelo de optimizacion multiobjetivo, analizaremos si hay conflicto
entre la minimizacion del costo total y maximizacion el producto deseado, el
cual es la cantidad de naftenos producidos.

» Modelo Biobjetivo min-min (monoaromaticos versus aromaticos
azufrados)

Por tultimo, definimos el modelo Biobjetivo que corresponde a la pregunta
numero 3 y que pretende comprobar si hay conflicto entre los objetivos,
minimizar la cantidad de monoaromaticos y la cantidad de aromaéticos
azufrados.

Minimizar 2 = { %= IFncnxenz (4.1.4)
2y =F kFgDIBZT

donde

Cinv = AMR(Ct - D% - LO8 . ye )+
AMC((CNiMO ZueU Vu : yCuNiMo) + (CCOMO ZuEU Vu . yCuC’oMo))
Cop = CHy - Fmckp, m2
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Sujeto a las restriciones presentadas en las Ecuaciones (3.1.1-3.1.24) y las cotas
para las variables presentes en las Ecuaciones (3.1.34-3.1.37).

Seguidamente, definimos los modelos multiobjetivos con tres funciones objetivos
(Tri-objetivo) que nos permitira responder las preguntas 4-5 planteadas en la Seccion
3.3 del Capitulo 3.

» Modelo Triobjetivo min-max-min (costos-naftenos-aromaticos
azufrados)

Para la pregunta nimero 4, el modelo Triobjetivo que se define es el siguiente:

21 =CTA = (Cinv+ Cop)
Minimizar Z = ¢ —z = —Fkrpronxt (4.1.5)
24 = FkFgDIBZT

donde

Cinv = AMR(Ct - D% - LO®8 . ye )+

AMC((CNiMo ZueU Vu : ycuNiMo) + (CC'oMo ZueU Vu . ycuC’oMo))
Cop = CH;y - Fmckp, m2

Sujeto a las restriciones presentadas en las Ecuaciones (3.1.1-3.1.24) y las cotas
para las variables presentes en las Ecuaciones (3.1.34-3.1.37).

Para este caso analizaremos si se pueden obtener resultados tal que se satifagan
los objetivos de disminuir o minimizar el costo del diseno de reactor y la cantidad
de aromaticos azufrados y maximizar el producto deseado, el cual es la cantidad
de naftenos producidos.

= Modelo Triobjetivo max-min-min
(naftenos-monoaromaticos-aroméaticos azufrados)

Para la pregunta ntimero 5, el modelo Triobjetivo que se define es el siguiente:

—2y = —Fkpprenxr
Minimizar Z ={ 23 = Fkpcuxsnz (4.1.6)
2y = Fkpsprpzr

donde

Cinv = AMR(Ct - DY . LO81 . ye )+

AMC((ONiMo Z’U,EU Vu : yCuNiMo) + (CCOMO ZuGU Vu : yCuCoMo))
Cop = CHy - Fmckp, m2
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Sujeto a las restriciones presentadas en las Ecuaciones (3.1.1-3.1.24) y las cotas
para las variables presentes en las Ecuaciones (3.1.34-3.1.37).

Mediante el modelo definido en (4.1.6), analizaremos si se pueden obtener
resultados tal que se satisfagan los objetivos de minimizar la cantidad de
aromaticos azufrados y monoarométicos y maximizar la cantidad de naftenos
producidos.

Como punto central de esta investigacion, nos centraremos en el objetivo principal
de la misma, el cual es hallar una distribuciéon 6éptima de catalizadores en el reactor
de hidrotratamiento de destilados medios tal que se cumplan todos los criterios. Para
este caso resolveremos el modelo multiobjetivo dado en (4.1.1). Presentaremos las
componentes de interés de las variables que representan el conjunto de soluciones
eficientes y el conjunto de soluciones no dominadas o frente de pareto.

4.2. Aplicacion de AUGMECON para la obtenciéon
de soluciones del modelo multiobjetivo

Para la Solucién de cada uno de los modelos planteados en la Seccion 4.1
utilizamos el método escalar de optimizacion multiobjetivo conocido como Método de
e—Restricciones, con una serie de ventajas que hacen definir un método aumentado
conocido como AUGMECON [18]. El algoritmo estd implementado para tres
funciones objetivos y para problemas de programacion lineal. Se realizaron cambios en
alguna de las lineas de c6digo para adaptar el algoritmo a cuatro funciones objetivos
y a la resolucién de MINLP, este se muestra en el Apéndice A.

En primer lugar mostraremos los frentes de Pareto de los problemas Biobjetivos,
luego presentaremos los resultados para los modelos Triobjetivos y por tltimo los
resultados para el modelo de cuatro objetivos (modelo principal). Para este tltimo
caso haremos un analisis detallado que permita mostrar la configuracion 6ptima de
catalizadores para el reactor de hidrotratamiento de destilados medios.

4.2.1. Resultados y analisis obtenidos para los modelos
Biobjetivos

Se realizaron corridas para cada uno de los problemas Biobjetivos definidos en la
Seccién 4.2, usando el algoritmo AUMECON con 50 puntos en la grilla. El tiempo de
duracion promedio para cada corrida fue de 103,311 segundos. Los resultados graficos
fueron obtenidos usando MATLAB.
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» Frente de Pareto del Modelo Biobjetivo min-min (costos versus
aromaticos azufrados)

El frente de pareto del modelo Biobjetivo mostrado en (4.1.2) se muestra en la
Figura 4.2.1.
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Figura 4.2.1: Frente de pareto del modelo (4.1.2)

Lo primero que podemos notar en esta figura es el hecho que las funciones
objetivos son contradictorias ya que a medida que el costo del reactor disminuye,
la cantidad de aromaticos azufrados aumenta y viceversa.

» Frente de pareto del Modelo Biobjetivo min-max (costos versus
naftenos)

Para el modelo formulado en (4.1.3) se muestra el frente de pareto en la Figura
4.2.2.

Para este caso se cumple que a medida que el costo del diseno del reactor
disminuye, la cantidad de naftenos producido tiende a disminuir cuando lo
ideal es que aumente, por lo tanto podemos decir que estos criterios estan en
conflicto.
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Figura 4.2.2: Frente de Pareto del modelo 4.1.3

» Frente de pareto del Modelo Biobjetivo min-min (monoaromaticos
versus arométicos azufrados)

La Figura 4.2.3 muestra el frente de pareto para el caso de minimizaciéon de
monoaromaticos y aroméaticos azufrados.
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Figura 4.2.3: Frente de pareto del Modelo (4.1.4)

Observando la grafica no podemos afirmar a simple vista que los criterios son
contradictorios. Analizando en detalle los resultados de las soluciones eficientes,
en particular con las variables de existencia de unidades (Ye,) y tipo de
catalizador para cada unidad (Y¢,). Se presentan tres disenos de reactores
para este caso: (i) El reactor tiene 7 unidades y se usa tipo de catalizador
CoMo. (ii) El reactor posee 8 unidades y el tipo de catalizador por unidad es
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CoMo. (iii) El reactor posee 8 unidades con una unidad de tipo de catalizador
NiMo y las restantes CoMo.

Las diferencias entre el grupo (i) y (ii) es la longitud total que son 0,9937m y
1,1357m por unidad, respectivamente. El punto atipico mostrado en la Gréfica
representa el caso donde el disefio del reactor es la mostrada en (iii). de este
analisis podemos concluir que hay tres disefios del reactor. Para los disenos (i)
y (ii) se cumple que a medida que la cantidad de monoaromaticos disminuye,
la cantidad de arométicos azufrados aumenta. En cierta forma decimos que los
objetivos son contradictorios.

4.2.2. Resultados y analisis obtenidos para los modelos
Triobjetivos

Los resultados que se exponen a continuacion muestran los frentes de pareto para
los modelos con tres funciones objetivos (4.1.5,4.1.6) definidos en la Seccion 4.1. Los
modelos pretenden dar respuesta a las preguntas 4 y 5 planteadas en el Capitulo
anterior.

» Frente de Pareto del Modelo Triobjetivo min-max-min (costos-
naftenos-aromaticos azufrados)

En primer lugar, mostramos el frente de pareto del modelo mostrado en (4.1.5).
Este relaciona el costo del reactor, la produccion de naftenos y la cantidad de
monoaromaticos.

w ~

Min Azufrados
N

10

6
4 x10'

100

0
Max Naftenos 0 Min Costos

Figura 4.2.4: Frente de pareto del Modelo (4.1.5)

En este caso no podemos asegurar que la minimizacion de los costos no
perjudicaré los otros dos objetivos, ya que la informaciéon mostrada en el grafico
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es insuficiente para dar una conclusion acertada. Sin embargo podemos decir
que estos tres objetivos necesariamente no estdn en conflicto, en caso contrario
la grafica mostraria un punto solucién tnico.

» Modelo Triobjetivo max-min-min (naftenos-monoaromaticos -
aromaticos azufrados)

§5 * %

£ ¥#*

H * £x

b * oy *

ct *

£ * **

*, ¥

3 * K

min monoaromaticos max naftenos

Figura 4.2.5: Frente de pareto del Modelo (4.1.6)

En la Figura 4.2.5 se muestra el frente de pareto de las funciones objetivos de
costos, monoaromaticos y aromaticos azufrados. La respuesta a la pregunta por
la cual se planted este modelo se responde por el hecho de que el gréafico muestra
un frente de pareto el cual representa soluciones no dominadas, estas soluciones
satisfacen cada uno de los objetivos planteados de forma equilibrada. La
configuracion del reactor, tal que no se perjudique la produccion de naftenos y
cumpliendo con los objetivos de minimizaciéon de monoaromaticos y aromaticos
azufrados existe y no es tunica. Cada soluciéon no dominada representa una
configuracion del reactor.

4.3. Resultados y analisis obtenidos para el modelo
de cuatro objetivos

El modelo de cuatro objetivos representado en la Ecuacion 4.1.1 se definié en
términos del método de resolucion de la siguiente forma:

Maximizar Z = —z; + eps X (So/ra + s3/13 + S4/74)
S.a. FkFgBICHXL — S = €2 (4 3 1)
_FkFgCHXBNZ — 83 = €3 o
—FkFSDIBZT — S84 = &4
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donde

Cinv = AMR(Ct - DY . LOS1 . ye )+

AMC((CNiMo ZuEU Vu : yCuNiMo) + (CCOMO ZUGU Vu : yCuC’oMo))
Cop = CHy - Fmckp, m2

Sujeto a las restriciones del modelo presentadas en las Ecuaciones (3.1.1-3.1.24)
y las cotas para las variables presentes en las Ecuaciones (3.1.34-3.1.37).

La tabla de pagos obtenida para definir los rango de variaciéon e se muestra en la
Tabla 4.3.1

’ ‘ z1 ‘ z2 ‘ z3 ‘ z4 ‘
z1 | 9,650653E47 | 43,75344387 | 39,49352206 | 3,56946875
z2 | 1,082347E+8 | 44,62121650 | 39,32848028 | 2,56358259
z3 | 9,928701E+7 | 43,41236289 | 32,80999655 | 6,03534422
z4 | 1,154973E+8 | 44,46555374 | 43,88431342 | 1,66776603

Tabla 4.3.1: Tabla de Pagos de Modelo 4 objetivos

El rango de variaciéon de los ¢; ¢ = 1,2,3 para las restricciones de funciones

objetivos es el siguiente:
€o € [43,41236289; 44, 62121650]

€5 € [43,88431342; 32, 80999655]
€4 € [6,03534422; 1, 66776603]

Notese que los valores minimos del rango de variaciéon son obtenidos por los
valores diagonales de la Tabla 4.3.1, estos son los valores minimos de los objetivos
individuales. Los valores maximos del rango de variaciéon es el mayor valor entre las
columnas respectivas al objetivo que define. La corrida para este caso se realiz6 para
40 puntos que dividen cada uno de los rangos de variaciéon. El tiempo de ejecucion
fue de 2,55hr aproximadamente.

La Tabla 4.3.2 muestra las soluciones no dominadas del espacio objetivo. Estas
representan los 6ptimos del modelo y el experto puede escoger la solucién que mas se
ajuste a la realidad y a las condiciones que se quieren cumplir con respecto al diseno
y distribucion de catalizadores en el reactor.

Las soluciones no dominadas mostradas en la tabla representan una solucion
eficiente en el espacio objetivo. En la Tabla 4.3.3 se muestran las componentes de
interés de cada solucion eficiente correspondientes al diseno del reactor.

La representaciones gréaficas con respecto al diseno del reactor para las soluciones
mostradas de representan el las Figuras 4.3.2-4.3.2.
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Nro. Solucion Critl Crit2 Crit3 Crit4
1 6,012061E+6 226,1800 0 6,04000000
2 9,650653E+7 | 43,75000000 | 41,26000000 | 2,92000000
3 9,670818E+7 | 43,81000000 | 39,43000000 | 3,44000000
4 9,685902E+7 | 43,83000000 | 38,60000000 | 3,63000000

Tabla 4.3.2: Soluciones no Dominadas

Soluciones no Dominadas
Variables 1 2 3 4
Yey 7 7 7 7
Yecut 1 NiMo y 6CoMo NiMo 4 NiMo y 3 CoMo | 3 NiMo y 4 CoMo
Longitud del Reactor 1,22m/u 1,1357m/u 1,1357m/u 1,1357m/u
Diametro del Reactor 2,65m 2,65 2,65 2,65

Tabla 4.3.3: Resultados respecto al lecho catalitico y dimensiones

Cualquiera que sea la solucion escogida para el diseno del reactor y la distribucion
de catalizadores es una buena representacion, ya que las soluciones no dominadas son
los valores 6ptimos para el problema. Queda de manos del experto escoger la que
mejor se adecue a la realidad y limitaciones existentes con respecto a materia prima
y catalizadores disponibles para cumplir el objetivo real.

La primera configuraciéon para la distribuciéon de catalizadores se muestra en la
Figura 4.3.1 donde se obtuvo un reactor de 7 unidades con una longitud de 8,54 y un
didmetro de 2,65.
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Alimentacion
de Gasoleo

Alimentacién
de Hidrégeno

Productos

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 1,22m de L

Alimentacion
de Gasoleo

Alimentacién
de Hidrégeno

N

Productos

Lecho de catalizador
NiMo de 1,22m de L

Lecho de catalizador
CoMo de 7,32m de L

Figura 4.3.1: Resultados del modelo de la disposiciéon del catalizador, tipo de
catalizador y tamafo del lecho Sol. 1.
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Figura 4.3.2: Resultados del modelo de la disposicion del catalizador, tipo de
catalizador y tamafo del lecho Sol. 2.
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Figura 4.3.3: Resultados del modelo de la disposicion del catalizador, tipo de
catalizador y tamafo del lecho Sol. 3.
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Figura 4.3.4: Resultados del modelo de la disposicion del catalizador, tipo de
catalizador y tamafo del lecho Sol. 4.
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CAPITULO 5

CONCLUSIONES

La principal contribuciéon de este trabajo ha sido la de hallar la mejor distribucion
de catalizadores en el reactor de destilados medios, la cual plantea una discretizacion
del reactor para el disefio del mismo y la colocacién de distintos catalizadores. Se
pudo obtener la mejor distribucion de los tipos de lecho cataliticos NiMo y CoMo, los
cuales son los mas utilizados en el reactor de destilados medios. En este capitulo se
presentan las conclusiones y recomendaciones de los resultados obtenidos (Secciones
5.1, 5.2) y en la Seccién 5.3 se exponen los aportes principales de este trabajo de
investigacion.

La ciencia no admite excepciones,
de lo contrario no habria
determinismo en la ciencia,

o mas bien, no habria ciencia.
Claude Bernard



CAPITULO 5. CONCLUSIONES 80

5.1. Conclusiones

El desarrollo y aplicaciéon de nuevas técnicas para la obtencion de soluciones para
el modelo de distribuciéon de catalizadores en el reactor de destilados medios fue lo
que impulsé a realizar esta investigacion, esto fundamentado a la gran complejidad
que tienen estos modelos como son la no linealidad de las limitaciones y enterabilidad
de las soluciones, asi como también la exigencia de cumplir varios objetivos a la vez.

En el presente trabajo se expuso el desarrollo multiobjetivo del problema de
distribucion de catalizadores para el caso deterministico y se resolvié mediante
una técnica escalar de soluciéon de problemas de este tipo, es decir el método
de e—restricciones aumentado (AUGMECON [18]). El modelo planteado por
Verruschi representa el reactor de hidrotratamiento de destilados medios como una
discretizacion del mismo, en el cual se quiere obtener una configuraciéon éptima del
lecho catalitico con dos tipos de catalizadores mas usados. Esto debido a que se
quiere cumplir con las exigencias de proteccion ambiental de manera que se reduzca
el contenido de sulfurados y arométicos en el gaséleo. Lo que trajo como consecuencia
el planteamiento de nuevas configuraciones de reactores.

En el capitulo 2 se mostro la tedria necesaria para el desarrollo de la investigacion,
entre ellas se destaca la teoria de MINLP y optimizacion multiobjetivo. En el Capitulo
3 se muestran los antecedentes del problema a tratar, donde se define el modelo que
representa la abstraccion de la realidad del diseno y distribucion de catalizadores en
el reactor, y los resultados obtenidos por Verruschi [20]. En el Capitulo 4 se replantea
el modelo de distribucion de catalizadores en el reactor de hidrotratamiento como un

modelo multiobjetivo y se presentan los resultados obtenidos por la aplicacion del
método AUGMECON a dicho modelo.

El modelo multiobjetivo define la funcién objetivo como un vector donde sus
componentes son los objetivos individuales que se desean alcanzar, esto con el
fin de determinar soluciones que satisfagan los objetivos de manera equilibrada.
Para la investigacion, se cuenta con un vector funcién objetivo formado por cuatro
componentes: el costo del disenio del reactor, la produccion de naftenos, la cantidad de
monoaromaticos y la cantidad de aromaticos azufrados. Nos planteamos minimizar
el primero, tercero y cuarto, y maximizar el segundo objetivo.

Al analizar algunos de los resultados obtenidos en la tesis doctoral de
Verruschi [20] nos planteamos fundamentar mediante optimizacion multiobjetivo el
comportamiento quimico que ella logré obtener. Esto trajo como consecuencia una
serie de inquietudes, entre las cuales se plantean estudiar la existencia de conflictos
entre dos y tres funciones objetivos. Al realizar un anélisis grafico de las soluciones
(frente de pareto) de los modelos multiobjetivos planteados se verifico: (a) existe
conflicto entre la minimizaciéon del costo del diseno del reactor y los aromaticos
azufrados; (b) existe conflicto entre la minimizacion de costos y la maximizacion de
la produccion de naftenos; (c¢) se evidencia conflictos dependiendo de la configuracion
de catalizadores en el reactor, entre la minimizaciéon de monoaromaticos y aromaticos
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azufrados. Para verificar si las regulaciones ambientales se satisfacen sin perjudicar
el costo del reactor se analiz6 el frente de pareto de estos objetivos y se evidenci6
que la informacién mostrada en el grafico es insuficiente para dar una conclusion
acertada. Para el frente de pareto obtenido por la maximizaciéon de naftenos y
minimizacion de monoaromaticos y aromaticos azufrados se muestra un frente de
pareto con miltiples soluciones no dominadas, estas soluciones satisfacen cada uno
de los objetivos planteados de forma equilibrada.

El problema de distribucion de catalizadores en el reactor de destilados medios se
representd en esta investigacion mediante un modelo de optimizaciéon multiobjetivo
con cuatro funciones objetivos, conservando las limitaciones modeladas en [20]
haciendo uso de la programaciéon matemaéatica. Este modelo se convirtié en uno de un
solo objetivo usando la técnica escalar conocida como el método de e—restricciones
aumentado. Se establecié el rango de variacion de los parametros € de las restricciones
objetivos, lo cual se logré mediante la tabla de pagos. Al resolver los modelos
generados, fue necesario el uso de herramientas de GAMS que resuelve MINLP, como
lo es DICOPT. Con el algoritmo AUGMECON se obtuvo soluciones del frente de
pareto que en el espacio soluciéon muestran configuraciones para el lecho catalitico en
el reactor de destilados medios, donde el tomador de decisiones puede escoger entre
alguna de ellas tomando en cuenta sus necesidades inmediatas.
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5.2. Recomendaciones

Después de la realizacion de este trabajo se presentan las siguientes sugerencias y
recomendaciones:

Presentar los resultados obtenidos al experto para discutir y analizar
quimicamente los resultados obtenidos e incentivar a la continuacién de este estudio,
para lograr a mediano o largo plazo la implementacion.

Presentar las soluciones de los otros modelos propuestos por Verruschi, de manera
que la configuracion 6ptima se pueda realizar tomando en cuenta las variables que
presentan incertidumbre en el problema.

Resolver el modelo multiobjetivo con una técnica de optimizacion multiobjetivo
donde el costo computacional en términos del tiempo de ejecucion se disminuya. Por
ejemplo, usar técnicas heuristicas y/o de logica difuza (fuzzy logic).

5.3. Aportes de la Investigacion

Primeramente, se logré fundamentar en términos matematicos algunos de los
resultados obtenidos por verruschi en su tesis doctoral, mediante la representacion
de los frentes de pareto que son las soluciones no dominadas (valores 6ptimos)
de los problemas (Bi-Tri)objetivos, los cuales responden algunas de las relaciones
quimicas presentes en la distribucion del lecho catalitico y disenno del reactor de
hidrotratamiento de destilados medios.

Se obtuvieron configuraciones del lecho catalitico y diseno del reactor donde se
garantiza que los objetivos estan equilibrados, es decir, que la mejora de uno de los
objetivos no empeorara alguno de los otros. El experto podra escojer entre alguna de
las configuraciones que mejor se adapte a la situacion real.
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IMPLEMENTACION DEL MODELO Y
ALGORITMO DE SOLUCION

A.1. Modelo deterministico para la distribucién de
catalizadores en el reactor de hidrotratamiento

de destilados medios en GAMS

$TITLE Modelo Multiobjetivo

$offsymlist offsymxref

$ontext

sk KK SR SRR K SR KSR KSR KK SRR SRR K SRR K SR KR KRR Rk Sk K KKk KR SRk SRk K SRk Kok KK ok o
NOTA: Corrida con las siguientes caracteristicas:

Funciones Objetivos: minimizar el costo total del reactor

maximizar la produccién de naftenos

minimizar la cantidad de aromaéticos azufrados

minimizar la cantidad de monoaromaticos

Numero maximo de division del reactor NR = 8

Relacion L/D = 3

Metodo MULTIOBJETIVO AUGMENCOM

Metodo MINLP DICOPT

Metodo NLP SNOP

Metodo MIP CPLEX

Modelo simple que busca la seleccién entre dos tipo de catalizador por unidad y la
existencia de la unidad tal que maximizar la produccién de monoaromatico
Fobjl : Minimizar el costo del diseno del reactor
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Fobj2 : Minimizar la cantidad de aronético azufrado

Fobj3 : Maximizar la cantidad de monoaromatico

Fobj4 : Maximizar la produccién de naftenos

Yeu : es la variable binaria de la existencia o no de la unida u

Yeu = 0 La unidad u no existe

Yeu = 1 La unidad u existe

Ycu : es la variable binaria segun el tipo de catalizador de la unida u
Ycu = 0 La unidad no utiliza el catalizador t en la unidad u

Ycu = 1 La unidad utiliza el catalizador t en la unidad u

sk ok oK KoK K KR K SRR oK ok KK ok K SRR ok K SRk ok ok KK ok K SRR ok K SR K KRR ok K SRk ok ok Kok ok KoK
Autores: Ing.(Msc) Elisa Marisol Verruschi Pigliacampo

Lic. Marlyn Dayana Cuadrado Guevara

Colaboradores:

Ing. Alexander Peraza

Ing. Juan Freitez

Ing. Richard Vargas

Titulo: Distribucién de Catalizadores en el Reactor de Hidrotratamiento
de Destilados Medios, via Optimizacion Multiobjetivo

Version no lineal entera multiobjetivo
>kosko sk sk ok sk sk skosk sk ks sk sk sk skosk sk skosk sk skoske sk skosk sk skosk sk skosk skoskesk skosksk skoskeosk skoske sk skoske sk skosk sk sk skoskeosk skoskoskoskoskeoskoskoskeoskoskoskoskoskoskoskoskok

: AROMATICOS AZUFRADOS = Dibenzotiofeno = DIBZTHIO

: HIDROGENO = Hidrogeno = H2

: MONOAROMATICOS = Ciclohexilbenceno = CHXBNZ

: DIAROMATICOS = Bifenil = BIPHENYL

: SULFURO DE HIDROGENO = Sulfuro de Hidrogeno = H2S

: NAFTENOS = Biciclohexil = BICHXL

: PARAFINA + TRI = Pentadecano + Nonadecano + Triatomaticos = PARAF

>3k ok ok ok ok ok ok ok >k sk ok ok ok ok ok sk sk sk sk skokok ok ok sk sk sk sk skokokokookook sk sk sk sk skokokokook ok sk sk sk skoskok skoskokokokokok sk sk sk sk skokokokokoskoskskok

$offtext
Sk ok ok sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk sk skosk sk sk sk sk sk sk skosk sk sk sk sk skoskosk sk sk sk skosk sk oskosk sk sk sk sk sk sk oskosk sk sk sk sk sk sk sk skosk skoskosk sk sk sk skoskoskosk sk skosk sk sk

QHEHOoOQwW>

* Opciones del programa GAMS
sk sk ot ks skt ks sk sk ok ks skt ks sttt sk skt ks sk sk sk skt sk sk skt ok ook

OPTIONS DECIMALS = §;

KK ok ok ok ok ok ok sk ok sk ok sk ok ok ok ok sk sk ok skokok ok ok sk sk sk ok sk okokok ok sk sk sk sk sk skokokookook sk sk sk sk sk skok ko okokokookook sk sk skoskokokokokoko sk ko skok

* Conjunto simples
>kosk sk sk sk sk sk okosk sk sk sk sk sk skosk sk skosk sk skoske sk skosk sk sk sk sk skosk sk sk sk sk sk skoskeoskoskosk sk skoske sk skosk sk sk skoskeosk skoskoskoskosk sk skoskoskoskoskoskoskoskoskoskok

SETS

C “Corrientes” /FO*F8/

K “Compuestos” /DIBZTHIO,H2,CHXBNZ,BIPHENYL,H2S,BICHXL,PARAF/
U “Unidades del sistema ” /RO*R7/

Ur(U) “Unidades de salida del reactor” /R1*R7/

Ue(U) “Unidades de entrada del reactor ” /RO*R7/

T “Tipo de catalizador” /CoMo,NiMo/

R “Ecuaciones de reacion quimica” /1*3/

P “parametros cineticos”/Ko,AH/
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Prop “Propidadades fisico quimicas ” /1¥16/

L 3RokokoR kR kR Sk ok sk sk ok ok skokook ok ok sk sk sk ok skokok kook sk sk sk sk sk okokokook sk sk sk sk sk oskokokokook sk sk sk skosk sk sk sk skokokokookok sk sk skoskokokokokokk
’

* Conjuntos compuestos
>kook sk sk ok sk sk okosk sk ks sk sk sk skosk sk skoske sk skoske sk skosk sk sk sk sk skosk skoskosk skosk sk skoskeosk skosk sk skoske sk skosk skosk skoskesk skoskoskoskoske sk skokeoskoskoskoskoskoskoskoskok

SETS

Ul(u) “Subconjunto de unidades” /R2*R7/

Ceu(C,U) “Corrientes que entran a los lechos y que cambian de moles” /F0.R0, F1.R1,
F2.R2, F3.R3, F4.R4,F5.R5, F6.R6, F7.R7/

Csu(C,U) “Corrientes que salen de los lechos y que cambian de moles” /F1.R0, F2.R1,
F3.R2, F4.R3, F5.R4,F6.R5, F7.R6, F8.R7/

)
KK ok ok ok ok ok ok ok >k sk ok ok ok ok ok sk sk ok sk skokok ok ok sk sk sk sk sk skokoskook ok ok sk sk sk sk skokokokook ok sk sk sk skok sk sk skokokokokoskosk skosk sk okokokokokok sk

* Parametros
Sk sk sk sk ok sk sk sk skosk sk ok sk sk sk skosk sk sk sk sk sk skoskosk sk sk sk skosk sk sk sk sk sk skoskosk sk sk sk sk skosk sk skosk sk skoskoskskoskoskoskokoskeosk skoskoskosk sk skosk sk skoskokosk

PARAMETERS

Fko(K) “Flujo molar inicial de k (Kmol/hr)” /DIBZTHIO 10.06680, H2 704.42500,
CHXBNZ 31.99350, BIPHENYL 21.86900, H2S 0.0001, BICHXL 42.98500, PARAF
89.77570/

Pmk(K) “Pesos moleculares del compuesto k 7 / DIBZTHIO 184.2620, H2 2.0160,
CHXBNZ 160.2560, BIPHENYL 154.2110, H2S 34.0790, BICHXL 166.3060, PARAF
220.9495/

KA(T) “Constante de adsorcion del catalizador t” / CoMo 15399.8562, NiMo
11094.5931 /

Temn “Temperatura minima del sistema” / 613.15 /

Temx “Temperatura méaxima del sistema” / 633.15 /

vlo “Velocidad inferior en m/hr” /0/

vup “Velocidad superior en m/hr” /500/

Taolo “Tao minimo” /0.3/

Taoup “Tao maximo” /1.2/

LD “Relacion L/D” /3.0/

Pi “Valor de Pi” /3.141592654/

Lmax “Longitud maxima del reactor en m” /10.0/

Lmin “Longitud minima del reactor en m” /7.5/

NR “Numero maximo de reactores” /8/

)
Kook ok kR ok okok sk okok sk skok ok sk skok sk skok sk okok sk skokook skoskook sk skok sk skok sk skok ok skok ok sk skok sk skok sk sk skokosk skokokoskokok skokokskokok sk kok

* Tablas

sk KRR Rk ok KRR R R oK

* Ko(R,T)*Dcat(T)*Fcat para pasar de unidades de masa de cat a volumen del
reactor

* Dcat(T) “Densidad del catalizador t” / CoMo 710, NiMo 750 /

* Feat “Fraccion de catalizador (Volcat/(Volcat+Volvacio)))” / 0.5 /

* La concentracion de H2 es e-02 y esta multiplicada en el ko

sk sk KRR KRRk koSS KRR R R Rk oSk KK KRR R R R

Table Ko(R,T)“Parametros cineticos P de la ecuacion E para el catalizador”
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CoMo NiMo

1 2.48580E-+15 3.37106E+15
2 1.24014E+06 1.02484E-+06
3 3.11555E+406 4.78035E+06

Table EaR(R,T)“Parametros cineticos P de la ecuacion E para el catalizador”
CoMo NiMo

1 19384 19384

2 12414 12414

3 12140 12140

I

Table Gamao(K,T,R)“Parametros Estequiometrico ecuacion E para el catalizador”
CoMo.1 NiMo.1 CoMo.2 NiMo.2 CoMo.3 NiMo.3

DIBZTHIO -1.0000 -1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

H2 -2.0000 -5.0000 -3.0000 -3.0000 -3.0000 -3.0000

CHXBNZ 0.0000 1.0000 -1.0000 -1.0000 1.0000 1.0000

BIPHENYL 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 -1.0000 -1.0000

H2S 1.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

BICHXL 0.0000 0.0000 1.0000 1.0000 0.0000 0.0000

)
koo sk koo sk kR sk ook sk kR sk sk sk ok sk kR sk ok kook sk okook sk skok sk kok sk skok skoskokosk sk kosk sk kok skokok sk sk skokoskoskokokoskokok skoRoskoskoskokokoskokosk

* Reacciones para el catalizador CoMo

* DIBZTHIO + 2H2 —> BIPHENYL + H2S
* CHXBNZ + 3H2 —> BICHXL

* BIPHENYL + 3H2 —> CHXBNZ

*

* Reacciones para el catalizador NiMo

* DIBZTHIO + 5H2 —> CHXBNZ + H2S
* CHXBNZ + 3H2 —> BICHXL

* BIPHENYL + 3H2 —> CHXBNZ

koo sk kR ok kR sk okok sk ok sk ok sk skok sk kR sk ok kook sk oskook sk skok sk skok sk skok sk skok sk skokosk sk kok skokok sk ok skokosk sk kok skokok skokokoskoskokok skokok

DISPLAY Fko, Pmk, ko, EaR, Gamao, Temx;

>3k ok ok ok ok ok ok ok >k sk ok ok ok ok ok sk sk sk sk skokok ok ok ok sk sk sk skokkokookook sk sk sk sk skokokokook ok sk sk sk skoskok skoskokokokookok sk sk sk sk skokokokokosko sk skk

* Las opciones
>k sk sk sk ok sk sk skosk sk ks sk sk sk skoske sk skoske sk skoske sk skosk sk skosk sk skosk skoskosk skosk sk skoskeoskoskoske sk skoske sk skosk sk sk skoskosk skoskeoskoskoskeoskoskokoskoskokoskoskokoskoskok

* Numero maximo de iteraciones

OPTIONS ITERLIM = 600000;

* Lista fila las 40 primeras columna de cada tipo
OPTIONS LIMCOL = 40;

* Lista fila las 25 primeras filas de cada tipo
OPTIONS LIMROW = 25;

* Optimizadores a utilizar

OPTIONS MINLP = DICOPT;

OPTIONS NLP = SNOPT;

OPTIONS MIP = CPLEX;
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* Criterio de terminacion relativo para el MIP

OPTIONS OPTCR = 0.000001;

* Tiempo limite para el optimizador. Generalmente en segundos de CPU
OPTIONS RESLIM = 36000;

* Opcion para imprimir informe solucion de resultados

OPTIONS SOLPRINT = ON;

OPTION SYSOUT = ON;

KKk ok ok ok sk ok sk ok koK ok ok sk ok ok sk sk ok skokok ok ok sk sk sk ok sk okokosk ok sk sk sk sk sk skokokoskosk sk sk sk sk ok skok skoskokokokoskook sk sk skokokokokokoskoskkkk

* Variables

skt ok sk ot ok ook sk ok sk st ok sk sk ok ok sk sk ok sk sk ook sk sk ok ok sk ko ok sk sk ok sk ko ook ok sk ko sk sk ok sk ko ok sk ko
VARIABLES
Ye(u,t),Ye(u),Rke(U,K,T,R),Rk(U,K),Ql(c),SumaQl(u), Tem,Cck(c,k),Cu(u,k),
Fk(c,k),F(c),Fmck(c,k),Fm(c),rho(c),V(u),Lu,Tao(u),S,L(u),D,N(k),Z;

KKk sk ok sk ok ok sk >k ookok sk ok sk ok sk sk sk ok oskokok sk sk sk sk sk sk skokok sk sk sk sk sk sk sk skoskokosk sk sk sk sk sk skoskok skoskokoskokoskosk sk sk skoskoskokokoskoskoskokkk

* Variables positivas
sk sk otk sk skt ks skt ks sk sk kot sk sttt ks skt sk sk sk sk sk skt sk sk skt o ook

POSITIVE VARIABLES

Ql(c) Flujo vol de la corriente en m3-hr

SumaQl(u) Flujo vol de la unidad en m3-hr

Tem Temperatura en K

Cck(c,k) Concentraciones de los compuestos corriente en kmol-m3
Cu(u,k) Concentraciones de los compuestos por unidades en kmol-m3
Fk(c,k) Flujo molar de los compuestos por corriente en kmol-hr
F(c) Flujo molar total por corriente en kmol-hr

Fmck(c,k) Flujo masico de los compuestos por corriente en kg-hr
Fm(c) Flujo masico total por corriente en kg-kr

rho(c) Densidad en kg-m3

V(u) Volumen de la unidad u en m3 Volvacio+ Volcat

Lu Longitud de las unidades

Tao(u) Tiempo de residencia de la unidad en hr

S Area transversal del volumen

L(u) Longitud

D Diametro del Reactor

N(k) Flujo no procesado

)
koo ok okook ok ok ok ok okok ok skosk ok sk skok sk kok sk skokook sk okook sk skok sk skok sk skok sk skokosk sk kok sk kok skokok sk ok skokok sk kokoskokok skokokoskoskokok skokok

* Variables Binaria
sk 3k 3K K oK sk o sk ok ok sk ok ok ok ok ok ok sk ok ok ok sk ok sk sk sk sk sk sk sk Sk Sk S K sk ok ok ok ok ok ok oK SRk 3ok

BINARY VARIABLE
Ye(u,t) '(0=NO, 1=SI)Utiliza el tipo de catalizador t en la unidad u’
Ye(u) '(0=NO, 1=SI)Existe la unidad u’

)
Skt sk koo sk kR sk kR sk sk skosk sk skok sk skokoskoskokoskoskokosk sk skok sk skok sk skok skokokoskokoskokosk skokoskokok skoskokoskoskokoskokoskoRoskoskoRokoskokoskokoskokosk

* Variables libre
Sksk sk sk sk sk skosk sk sk sk sk sk sk skosk sk sk sk sk sk sk skoskoskosk sk sk skoskosk sk sk sk skosk sk skosk ko sk sk sk sk oskoskoskosk sk sk skosk sk skosk skoskoskoskoskosk skoskoskosk sk skosksk sk
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FREE VARIABLE

Rke(U,K,T,R)

Rk(U,K)

Z Objetivo Maximizar produccion de aromaticos

)
Kook sk sk >Rk sk kR sk kR sk sk sk sk sk kR sk sk ko sk sk kosk sk skok sk skok sk skok skoskokoskoskokoskokoskokosk ok sk skoskokoskokokoskokoskokoskoroskoskoRokskokok

* Kcuaciones
stk ok s sk ok ok sk ok ok ok sk ok ok sk ok ok ok sk ok ok sk sk sk ok sk sk ok ok sk sk sk ok sk sk sk sk sk ok ok sk sk sk ok sk sk sk sk ok sk ok sk sk sk ok sk ok ok 3k ok

EQUATIONS

fobj Funcion objetivo

e01(u,k,t,r) Calculo del cambio de moles de la RQ1
e02(u,k,t,r) Calculo del cambio de moles de la RQ2
e04(u,k,t,r) Calculo del cambio de moles de la RQ3
e05(u,k) Seleccion del cambio de moles segun el tipo de cat
¢06(u,k) Balance molar de concentraciones

(
(
(
(u,
607(0) Calculo del flujo molar total

e08(c) Calculo del flujo volumetrico

e09(c,k) Calculo de las concentraciones de k en la corriente ¢

el0(u) Determinacion de la existencia del cat

ell(u,k) Calculo de las concentraciones de k en la unidad u

el2(c,k) Calculo del Flujo masico de k en la corriente ¢

613(0) Calculo del Flujo masico total en la corriente c

el4(u) Balance masico

el5(u) Calculo de los caudales volumétricos en funciéon de la unidad

el6(u) Calculo del Tao por unidad

el6a Cota inferior del tiempo espacial

el6b Cota superior del tiempo espacial

el7(u) Calculo del volumen de la unidad

el8(u) Calculo de la secciéon entre Smin y Smax

el9(u) Calculo de la secciéon entre Smin y Smax

e20(k) Calculo del flujo que no entra a la unidad

e21(u) Todas las unidades igual a cero se colocan de ultimo

e22 Existencia de al menos una unidad

€23 Didmetro del reactor en funcién del area transversal

e25 Longitud del reactor en funcién de la relacion L/D

e2ba Cota inferior para el Didmetro del reactor

€26 Cota superior del tiempo espacial

€27 Cota inferior del tiempo espacial

e28 Cantidad de monoaromaticos a la salida del reactor, menor o igual al doble que
alimenta al sistema

e29(u) Igualdad de Longitudes de las unidades

e30(u) La cantidad de aromético azufrado a la salida del reactor debe ser menor al
60 %

* Debe seleccionar la ecuacion fobj de acuerdo al criterio que quiera resolver. Un
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objetivo por cada corrida.

fobj.. SUM((u,c),(((1272.1218%(D**1.05))*(LD*D)**0.81)*Ye(u) +
8126.5275*(SUM(uulUr(uu), V(uu)  *  Yec(uu, NtMo'))) 4+ 77692176
(SUM (vuUr(uu),V(uu)*Ye(uu,’CoMo’))) + 767.983*Fmck(’F8’,’H2’)))=E=z("fol’);

fobj.. Fk('F8',BICHXL')=E=z("fo2");
fobj.. Fk('F8’,CHXBNZ)=E=z("fo3");
fobj ..Fk('F8’,DIBZTHIO")=E—z(fod");

e01(u,k,t,’1") .. Rke(u,k,t,"1")+KA(t)*Rke(u,k,t,’1")*Cu(u,’H2S") =E=
Tao(u)*Gamao(k,t,’1’)*Cu(u, DIBZTHIO")*Cu(u,’H2’)*Ko(’1’,t) *exp(-
EaR(’1".,t)/Tem);

e02(u,k,t,2")..  Rke(uk,t,2")  =E=  Tao(u)*Gamao(k,t,’2")*Cu(u,’CHXBNZ’)
*Cu(u,’H2’)*Ko(’2’,t)*exp(-EaR(’2’,t) /Tem);

e04(u,k,t,’3")..  Rke(uk,t,’3’)  =E=Tao(u)*Gamao(k,t,’3")*Cu(u,’BIPHENYL’)
*Cu(u,’H2’)*Ko(’3’,t)*exp(-EaR(’3’,t) /Tem);

e05(u,k).. SUM((t,r),Rke(u,k,t,r)*Ye(u,t)) - Rk(u,k) =E= 0;

e06(u,k).. SUM(C$Ceu(c,u),Cck(c,k)) +
SUM(C$Csu(c,u),Rk(u,k))-SUM(C$Csu(c,u),Cck(c,k))=E=0;

e07(c).. SUM(k,Fk(c,k))-F(c) =E= 0;

e08(c).. Ql(c)*rho(c) - SUM (k,Pmk(k)*Fk(c,k)) =E= 0;

e09(c,k).. Fk(c,k)-Cck(c,k)*Ql(c) =E= 0;

elO(u) .. SUM(t,Ye(u,t)) - Ye(u) =E= 0;

ell(uk) .. Cu(u,k) =E= SUM(c$Csu(c,u),Cck(c,k));

el2(c,k) .. Fmck(c,k) =E= Fk(c,k)*Pmk(k);
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el3(c) .. Fm(c) =E= SUM(k,Fmck(c,k));

eld(u) .. SUM(c$Csu(c,u),Fm(c)) =E= SUM(c$Ceu(c,u),Fm(c));

el5(u).. SumaQl(u) =E= SUM(c$Ceu(c,u),Ql(c));

el6(u) .. SumaQl(u)*Tao(u) =E= V(u);

el6a .. Taolo-SUM(u,Tao(u)) =L= 0;

el6b .. SUM(u,Tao(u))-Taoup =L= 0;

el7(u).. V(u)-L(u)*S*Ye(u) =E= 0;

el8(u).. vlo*S-SUM(c$Csu(c,u),Ql(c)) =L= 0;

el9(u) .. SUM(c$Csu(c,u),Ql(c))-vup*S =L= 0;

20(k) .. Fk('F0" k) + N(k) =E= Fko(k);

e21(u)$(U1(u)).. Ye(u) - Ye(u-1) =L= 0;

e22 .. SUM(u,Ye(u)) - 1 =G= 0;

e23 .. 4*S - Pi*D**2 =E— 0;

€25 .. SUM(u,L(u)*Ye(u)) - LD*D =E= 0;

e2ba .. D =G= 2.65;

€26 .. SUM(u,L(u)*Ye(u))- Lmax =L= 0;

27 .. Lmin - SUM(u,L(u)*Ye(u)) =L= 0;

e28 .. Fk('F8 CHXBNZ’) =L= Fk(’F0’CHXBNZ’)*2.00;
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e29(u) .. L(u) - Lu =E= 0;

e30(u)..SUM(c$Csu(c,u),Fk(c, DIBZTHIO"))=G=
SUM(c$Ceu(c,u),Fk(c, DIBZTHIO’)*0.60);

Sk KRR KRR KKK SR KRR KSR KSR KK R KSR KR KSR KK Rk KR Kk
* Limites:

R D L T T
* 1.- Superiores:

Fk.up('F0" k) = Fko(k);

L.up(u) = Lmax/NR;

Tem.up = Temx;

rho.up(c) = 900;

rho.up('F0’) = 569.642160241431;

* 2.- Inferiores:

Fk.lo(’F0’ k) = Fko(k);

Tem.lo = Temn,;

rho.lo(c) = 10; D.lo =1e-5; rho.lo(’F0’) = 569.642160241431;

MODEL MINLP / all /;

KKk ok ok sk ok ok sk >k okokoskook sk ok sk sk sk sk sk okok skosk sk sk sk sk kokokoskosk sk sk sk sk sk sk skokok sk ok skosk skosk ko sk skokoskokoskoskoskosk sk skoskokokoskokoskoskok

* Opciones especificas de la DICOPT (archivo dicopt.opt)

sk skl skt ok sk sk kol sk stk ok sk koo sk ok ok sk stk sk skt ks skt ok skt ok sk ok ok stk sk skt ok sk sk sk sk ko ook ok
MINLP.dictfile = 4;

MINLP.optfile = 1;

SOLVE MINLP using minlp maximizing Z;

KKk sk ok sk ok ok ok >k skokoskosk sk ok sk sk sk sk skokok skosk sk sk sk sk sk oskokoskosk sk sk sk sk skosk skokoskoskosk sk sk sk sk ko sk skoskokokoskoskoskosk sk skoskokokokokoskoskok

* Reporte Final

sk ko sk ok K ok ok Kok ok ok K ok ok KRk ok Kok ok ok sk ok K ok ok K ok Kk ok Kk ok ok K ok ok K
DISPLAY rho.l,Ql.1,Fk.1,Rke.],Tao.l,Cu.l;

DISPLAY Z., Ye.l, Ye.l, Rke.l, Rk.I, Cu.l, Cck.l, Fk.l, Fmck.l, Fm.l, Tem.I;
DISPLAY rho.l, Ql1, V.1, S.I, D.I, L.I, SumaQl.1,Tao.l, N.I;

DISPLAY Costcap.l, CostH2.1;

3Kk sk ko sk >Rk sk kR sk ki sk sk sk sk sk skok skokokosk sk kosk sk skosk sk skokosk ok skoskokoskoskok skokoskokosk ok sk skoskokoskokoskokokoskokoskoroskoskokokskokok

* Fin del programa
>k ok sk sk okosk sk ks skoskosk skoske sk skoske sk sk sk sk skosk sk skosk sk skosk skoskeosk skoske sk skoske sk sk sk sk skosk sk skosk skoskosk skosk skoske sk sk sk sk skosk sk skosk skokoskoskokoskoskok
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A.2. Algoritmo AUGMECON implementado en
GAMS y adaptado al modelo multiobjetivo

$STitle eps-constraint method

Set k1(w) the first element of k.km1(w) all but the first elements of k;
k1(w)$(ord(w)=1) = yes; km1(w)=yes; km1(kl) = no;

Set kk(w) active objective function in constraint allobj

Parameter

rhs(w) right hand side of the constrained obj functions in eps-constraint
maxobj(w) maximum value from the payoff table

minobj(w) minimum value from the payoff table

free Variables
a_objval auxiliary variable for the objective function

*free Variables
obj auxiliary variable during the construction of the payoff table

Positive Variables
sl(w) slack or surplus variables for the eps-constraints

Equations

con_ obj(w) constrained objective functions

augm_obj augmented objective function to avoid weakly efficient solutions
allobj all the objective functions in one expression;

con_obj(kml).. z(km1) - dir(km1)*sl(km1) =e= rhs(kml);

* We optimize the first objective function and put the others as constraints
* the second term is for avoiding weakly efficient points

augm_obj.. sum(k1,dir(k1)*z(k1))+1le-3*sum(km1,sl(km1)/(maxobj(km1)
-minobj(kml))) =e= a_objval,

allobj.. sum(kk, dir(kk)*z(kk)) =e=obj;

Model mod payoff

/
objl,0bj2,0bj3,0bj4,e01,e02,e04,e05,e06,e07,e08,e09,e10,e11,e12,e13,e14,e15,e16,e16a,
el6b,el7,e18,e19,e20,e21,e22,623,e25,625a,626,e27,628,629,e30,allobj/ ;

Model mod epsmethod/
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objl,0bj2,0bj3,0bj4,e01,e02,e04,e05,e06,e07,e08,e09,e10,e11,e12,e13,e14,e15,e16,e16a,
el6b,el7,e18,e19,e20,e21,e22,e23,625,e25a,e26,e27,28,29,e30, con_obj, augm obj
/;

mod _payoff.optfile = 1;

mod _epsmethod.optfile = 1;
option limrow=0, limcol=0;
option solprint=off, solvelink=2;

Parameter
payoff(w,w) payoff tables entries;
Alias(w.,kp);

* Generate payoff table applying lexicographic optimization

loop(kp, kk(kp)=yes;

repeat

solve mod_payoff using minlp maximizing obj;

payoff(kp,kk) = z.1(kk);

z.fx(kk) = z.1(kk); // freeze the value of the last objective optimized
kk(w++1) = kk(w); // cycle through the objective functions

until kk(kp); kk(kp) = no;

* release the fixed values of the objective functions for the new iteration
z.up(w) = inf; z.lo(w) =-inf;

);

if (mod payoff.modelstat> 2,5 and mod_payoff.modelstat<> 8, abort fio optimal
solution for mod payoft’);

display payoff;
minobj(w)=smin(kp,payoff(kp,w));
maxobj(w)=smax(kp,payoff(kp,w));

$set fname p.gams.scrext

File fx solution points from eps-method / “ %gams.scrdir % %fname % /;
$if not set gridpoints

$set gridpoints 40

Set g grid points /g0*g %gridpoints % /
grid(w,g) grid
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Parameter

gridrhs(w,g) rhs of eps-constraint at grid point
maxg(w) maximum point in grid for objective
posg(w) grid position of objective

firstOffMax, lastZero some counters

numk(w) ordinal value of k starting with 1
numg(g) ordinal value of g starting with 0;
lastZero=1;

loop(km1, numk(km1)=lastZero; lastZero=lastZero+1); numg(g) = ord(g)-1;
grid(km1,g) = yes; // Here we could define different grid intervals for
different objectives

maxg(kml) = smax(grid(kml,g), numg(g)); gridrhs(grid(km1,g))

$( %min %—=dir(km1)) = maxobj(km1)

- numg(g)/maxg(km1l)*(maxobj(kml)- minobj(kml));
gridrhs(grid(km1,g))$( %max %=dir(km1)) = minobj(km1) +

numg(g) /maxg(km1)*(maxobj(kml)- minobj(km1)

);

display gridrhs;

* Walk the grid points and take shortcuts if the model becomes infeasible
posg(kml) = 0;

repeat

rhs(kml) = sum(grid(kml,g)$(numg(g)=posg(kml)), gridrhs(kml,g));

solve mod _epsmethod maximizing a_objval using minlp;

if (mod_epsmethod.modelstat<>8, // not optimal is in this case infeasible
lastZero = 0; loop(km1$(posg(km1)>0 and lastZero=0), lastZero=numk(km1));
posg(km1)$(numk(km1)<=lastZero) = maxg(kml);

// skip all solves for more demanding values of rhs(km1)

else

loop(w, put fx z.1(w):12:2); put /);

display z.1,Ye.l,Yc.l,L.1,D .1, Tem.],Fk.1I;

* Proceed forward in the grid

firstOffMax = 0;

loop(km1$(posg(km1)<maxg(kml) and firstOffMax=0), posg(km1)=posg(km1)+1;
firstOffMax=numk(km1));

posg(km1)$(numk(km1)<firstOffMax) = 0;

until sum(km1$(posg(kml)=maxg(kml)),1)=card(kml) and firstOffMax=0;
putclose fx; // close the point file

* Get unique solutions from the point file using some Posix Tools (awk, (g)sort, uniq)
that come with GAMS
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$set awkscript awk.gams.scrext

file fa / “%gams.scrdir % %awkscript %/; put fa 'BEGIN { printf(“Table
solutions(x, *)\n$ondelim\nsol';

loop(w, put*, w.tl : 0); putclose’\n”); }*/*{print NR,$0} /*EN D{print*;” }';
$if %osystem. filesys %o==U NI X execute'cd” %ogams.scrdir % &&sort

% fname % |uniq| awk — f %awkscript % >
g.gams.scrext&&gamsg.gams.screxto—=

gxr.gams.scrextlo=0gdx=soleps’;

$if NOT %system. filesys %o—==UNIXexecute‘cd* %ogams.scrdir %" &&gsort
% fname % |uniq| awk — f %awkscript

% > g.gams.scrext&&egamsg.gams.screxto=gx.gams.scrextlo=0gdr=soleps’;
execute'mv — f Y%gams.scerdir %osoleps.gdz.;

Set h Solutions /1*50/;
Parameter solutions(h,w) Unique solutions; execute load ’soleps’, solutions;
display solutions;

$exit
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