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Resumen

Los problemas de optimizacion global
involucrados en el célculo y modelado
termodinamico son complejos. La mini-
mizacion global de TPDF (funcién de
distancia al plano tangente) y G (funcién
de Gibbs) son tareas que requieren méto-
dos numéricos robustos, ya que presentan
atributos desfavorables (discontinuidad,
no diferenciabilidad y multivariabilidad).

También los problemas de estimacion
de parametros son dificiles de resolver,
incluso para modelos termodinamicos
simples. La naturaleza desafiante de los
problemas de optimizacién global para
calculos y modelado termodinamico,
destacO la necesidad de nuevas técnicas
numéricas confiables.

En diversos campos, las metaheuristi-
cas demostraron ser tan efectivas como
los métodos deterministicos, incluso en
calculos termodinamicos. Los resultados
de estos estudios indicaron que dichos
métodos estocasticos aun presentan limi-
taciones para resolver problemas de opti-
mizacion global complejos.

En esta linea de investigaciorel
Grupo de Investigaciéon y Desarrollo en
Informatica Aplicada (GIDIA) pretende
analizar la factibilidad de la aplicacion de
técnicas de la inteligencia artificial en el
desarrollo de algoritmos de optimizacion
global para el calculo termodinamico.

Palabras clave:Metaheuristicas, Meta-
heuristicas Paralelas, Aprendizaje Auto-
matizado, Machine Learning, Modelado
Termodinamico

Contexto

La linea de investigacién aqui presen-
tada se encuentra inserta en el proyecto
Técnicas de Inteligencia Artificial aplica-
das al Modelado Termodinamicejecu-
tado a partir del presente afio por el
Grupo de Investigacion y Desarrollo en
Informatica Aplicada (GIDIA) de la Fa-
cultad de Ingenieria de la Universidad
Nacional de Jujuy.

El proyecto, acreditado y financiado
por la Secretaria de Ciencia y Técnica y
Estudios Regionales de la Universidad
Nacional de Jujuy, se encuentra bajo el
Programa denlcentivos.

Introduccion

El modelado del equilibrio de fases para
sistemas multicomponentes es esencial en
el disefio, operacion, optimizacion y con-
trol de los procesos de separacion. Los
nuevos procesos industriales manejan
mezclas complejas, condiciones severas
de operacién, e incluso, incorporan ope-
raciones unitarias multifuncionales. Por
tanto, el comportamiento de fase de sis-
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temas multicomponentes tiene un impacto
significativo en el disefio de este tipo de
procesos incluyendo los costos de equi-
pamiento y energial]. Los calculos de
equilibrio de fases, son especialmente
importantes en las industrias quimica,
petrolera, petroquimica, farmacéutica y
otras industrias donde las unidades de
separacion son la base del rendimiento
del proceso. Por tanto, estos calculos se
deben realizar de forma confiable y efi-
ciente, para evitar incertidumbres y erro-
res en el disefio del proceso.

Estos calculos termodinamicos pueden
formularse como un problema de optimi-
zacion global donde la funcién objetivo
puede ser, dependiendo del problema, la
funcion termodindmica de Gibbs (G) o
una funcion error definida por los valores
experimentales de equilibrios de fase y
los calculados mediante un modelo ter-
modinamico seleccionad@][3][4].

El principal desafio de resolver problemas
de optimizacién global en el modelado
termodinamico es que la funcion objetivo
generalmente no es convexa y es alta-
mente no lineal con varias variables de
decision. Por tanto, las funciones objetivo
implicadas en el modelado termodina-
mico pueden tener varios minimos locales
incluyendo soluciones triviales y no fisi-
cas, especialmente en los casos de siste
mas multicomponente y multifase. rPo
ello, los métodos tradicionales de optimi-
zacion resultan poco adecuados para re-
solver este tipo de problemas debido a
gue son propensos a graves dificultades
de calculo y pueden no converger a la
solucion correcta cuando las estimaciones
iniciales no son las adecuadas [1][5]. En
general, discernir entre los minimos lo-
cales y el global suele ser dificil, en espe-
cial, si éstos son cercanos en el espacio de
soluciones y con poca diferencia entre sus
valores absolutos; la ubicacion de este
minimo global para problemas termo-
dinamicos es crucial, ya que solo ese co-

rresponde a la solucion deseable y co-
rrecta [1][6].

Metaheuristicas

Las metaheuristicas son métodos de re-
soluciéon que orguestan una interaccion
entre los procesos de mejora local y es-
trategias de mayor nivel para crear un
proceso capaz de escapar de éptimos lo-
cales y realizar una busqueda robusta en
el espacio de soluciones. Estos métodos
han llegado a incluir cualquier procedi-
miento que emplee estrategias para su-
perar la trampa de la optimalidad local en
espacios de soluciones complejos, espe-
cialmente aquellos procedimientos que
utilizan una o mas estructuras locales
como un medio para definir movimientos
admisibles para la transicion de una solu-
cibn a otra, o para construir o destruir
soluciones en procesos constructivos y
destructivos [7].
Si bien las metaheuristicas no son capaces
de garantizar la optimalidad de las solu-
ciones que encuentran, los procedimien-
tos exactos o métodos de convergencia
local, a menudo son incapaces de encon-
trar soluciones cuya calidad sea similar a
la obtenida por las principales meta-
heuristicas, en particular, en la resolucion
de problemas del mundo real donde se
evidencia su eficiencia y eficacia para
resolver problemas grandes y complejos.

La aplicacion de metaheuristicas com-

prende un gran nimero de areas y campos

disciplinarios, siendo algunos de ellos:

e Disefio de ingenieria, optimizacion de
topologias y la optimizacién estructu-
ral en electrénica y VLSI, aerodina-
mica, dinAmica de fluidos, telecomu-
nicaciones y robotica.

e Machine learning y mineria de datos

en bioinformatica y biologia compu-

tacional, y finanzas.

Modelado de sistemas, simulacion e

identificacion en quimica, fisica y
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biologia; control, sefial, y procesa-
miento de imagenes.

e Planificacion de problemas de enruta-
miento, problemas de planificacion,
programacion y produccién de robots,
logistica y transporte, gestion de la
cadena de suministro, y otros.

Modelado termodinamico

Un sistema material se describe como un
agregado de moléculas del mismo tipo
guimico o de varios tipos (multicompo-
nente). El estado de este sistema se des-
cribe, desde un punto de vista microsco-
pico, por los tamafios moleculares y por
los modos en que estas moléculas interac-
cionan entre si.

Desde un punto de vista macroscopico,
los estados de un sistema multicompo-
nente se describen mediante sus propie-
dades termodinamicas: energia interna,
entropia, energia de Gibbs, volumen,
cantidad de materia para cada compo-
nente de la mezcla, temperatura, presion,
composicion y potenciales quimicqs.
Estos Ultimos describen macroscoépica-
mente los efectos de tamarfos relativos y
de grado de interaccién molecular.
Dependiendo de la condicion del sistema,
descripta por sus propiedades termodina-
micas, este sistema podra ser homogéneo
(cuando no es posible determinar en él
zonas diferenciadas, separadas por limites
o fronteras con propiedades diferentes)
heterogéneo (opuesto al anterior, donde
se llama fase a cada zona y el sistema se
denomina multifasico). Mientras las con-
diciones se mantengan, el sistema se en-
cuentra en equilibrio, pudiendo ser esta-
ble, es decir, sin tendencia al cambio en el
tiempo de observaciéon. Si dichas condi-
ciones se modifican, el estado de un sis-
tema puede cambiar, determinando un
proceso durante el cual los valores de las
propiedades termodinamicas se modifi-
can. Segun las condiciones en que ocurre
el proceso, algunas propiedades termo-

dinamicas tienden a un maximo (entropia)
0 a un minimo (energia interna, energia
de Gibbs), dentro de restricciones im-
puestas por las fronteras que definen el
sistema. Si el proceso transcurre a tempe-
ratura y presion constantes, la disminu-
cion de funcién de Gibbs es un indicador
de la direccién espontanea del proceso y
su minimo corresponde a una distribuciéon
de componentes que configura un sistema
en equilibrio estable.

El conocimiento de los equilibrios y esta-
bilidad de fases (comportamiento de fase)
es de fundamental importancia para pre-
decir la evolucién de sistemas materiales
y SUS composiciones en varias operacio-
nes de la industria quimica y de procesos.
Una de las maneras de conocer el com-
portamiento de fase es por medio del mo-
delado termodinamico. Este utiliza rela-
ciones entre las propiedades que caracte-
rizan el estado del sistema. Un modelo
permite efectuar predicciones de com-
portamientos de fase.

Entre las funciones de uso frecuente en el
modelado termodinamico estan las Ecua-
ciones de Estado (EoS, Equation of
State), una formulacién matematica de las
propiedades termodinamicas de un fluido
0 mezcla de fluidos que facilita la resolu-
cién de problemas de equilibrio de fases.
Su formulacién puede contener parame-
tros ajustables experimentalmente.

El desarrollo de métodos eficientes y ro-
bustos para el calculo del equilibrio de
fase siempre ha sido un desafio, y aun lo
es. La dificultad consiste en que la forma
de la funcion objetivo, altamente no lineal
Yy Nno convexa, ocasiona que no exista una
garantia para localizar el minimo global.
La complejidad del problema crece, cerca
de puntos criticos y limites de fases y8]
con el niumero de componentes y fases
posibles.

Metaheuristicas aplicadas al Modelado
Termodinamico
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Como ya se indico, los problemas de op-
timizacion global involucrados en el
calculo y modelado termodinamico son
muy desafiantes. Por ejemplo, la minimi-
zacion global de TPDF y G son tareas
dificiles y requieren métodos numeéricos
robustos ya que presentan atributos des-
favorables tales como discontinuidad y no
diferenciabilidad (por ejemplo, al usar
EoS cubicas o modelos asimétricos para
modelar propiedades termodinamicas).
En consecuencia, las funciones objetivo
pueden tener varios minimos locales in-
cluyendo soluciones triviales y no fisicas
[9].

También, los problemas de estimacion de
parametros pueden ser dificiles de resol-
ver incluso para modelos termodinamicos
simples [10][11][12] En la estimacion de
parametros de ecuaciones de estado para
el modelado termodinamico surgen difi-
cultades como la convergencia a un
minimo local, una funcién objetivo plana
en la vecindad del minimo global, funcio-
nes del modelo mal escaladas y términos
no diferenciables en las ecuaciones ter-
modinamicas.

Resumiendo, la demostrada naturaleza
desafiante de los problemas de optimiza-
cion global para los célculos y el mode-
lado termodindmicodestacan la necesi-
dad de técnicas numeéricas confiables para
superar estas dificultades.

Entre las técnicas utilizadas, se encuen-
tran kstécnicas de optimizacion basadas
en metaheuristicas, tan potentes y efecti-
vas como los métodos deterministas][
Estas herramientas también se utilizaron
para el ajuste de parametros de EoS em-
pleando diferentes tipos de funciones ob-
jetivo. No obstante, estudios recientes,
indican que los meétodos estocasticos
existentes aun presentan ciertas limitacio-
nes, siendo necesario el desarrollo de
metaheuristicas alternativas.

Lineas de Investigacion,
Desarrollo e Innovacion

Esta linea de investigacion incluye dos
enfoques. El primero de ellos pretende
analizar técnicas de metaheuristicas y
aplicarlas en el desarrollo de algoritmos
robustos para la resolucién de problemas
de optimizacion global involucrados en el

calculo termodinamico. En el segundo

enfoque se pretende aplicar técnicas de
aprendizaje  automatizado para la
resolucion de problemas de optimizacion
en el célculo termodinamico, debido a

que estas técnicas son ampliamente
aplicadas a la resolucion de problemas de
optimizacion, basandose en el principio

de aprender mientras se optimiza.

Resultados y Objetivos

El proyecto, que se realizara durante el
bienio 20142015 tiene como objetivo
general eldesarrollo de algoritmos que
implementen nuevas metaheuristicas, una
combinacion de las metaheuristicas ya
existentes u otras técnicas de la inteligen-
cia artificial para resolver problemas de
modelado termodinamico.

Entre los objetivos especificos se en-
cuentran:

Establecer la aplicabilidad de las

metaheuristicas disponibles para la

optimizacion global de la funcion
energia de Gibbs en problemas de
equilibrio y estabilidad de fases.

e Establecer conclusiones en cuanto
desempenio y eficiencia de las técnicas
de optimizacion tradicionales.

e Proponer y desarrollar algoritmos
para la resolucién del conjunto de
problemas planteados.

e Determinar desempefio numérico y
eficiencia de los nuevos algoritmos.
Para el afio 2014 se prevé obtener los si-

guientes resultados:
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e Identificacion de sistemas termodina-
micos para usar como benchmarks.

e Seleccion de indicadores de desem-
pefio para localizar el é6ptimo global y
eficiencia

e Analisis de las técnicas para optimiza-
cion continua.

e Ponderacion de las técnicas de optimi-
zacion en funcion de los indicadores
elegidos.

Formacion de Recursos Humanos

El equipo de trabajo esta integrado por
docentes-investigadores y alumnos de las
Universidades Nacionales de Jujuy y de
San Luis y del Instituto Tecnolégico de

Aguascalientes (México): 2 Doctores (1

en Ciencias de la Computacion y 1 en
Quimica), 5 Ingenieros en Informatica y 3

alumnos. Se prevé la finalizacion de 1

tesis de doctorado realizacion de 2 tesis
de maestria y una tesina de grad
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