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Resumen

La optimizacion de procesos es, en general, un pro-
blema no convexo que puede resolverse iterativa-
mente, utilizando informacion sobre los gradientes de
las restricciones y funcion objetivo. Para obtener di-
cha informacion de forma eficiente en un sistema
estacionario, se requiere el uso de herramientas de
diferenciacion automdtica (DA). En este trabajo se ha
programado una interfaz de comunicacion entre Eco-
simPro® (software de modelado y simulacion) Yy
CppAD (paquete para DA de algoritmos C++) junto
con IPOPT (software para resolver problemas de op-
timizacion). La eficacia de la herramienta propuesta
ha sido probada experimentalmente en una linea de
evaporacion industrial.

Palabras clave: modelos estacionarios, CppAD,
EcosimPro, optimizaciéon, NLP, diferenciacién au-
tomatica.

1 INTRODUCCION

En los ultimos afos, el uso eficiente de los recursos
se ha consolidado como una de las principales metas
en el entorno industrial. En este sentido, la optimiza-
cién de procesos en tiempo real es practicamente
obligatoria: no sé6lo se consigue una rebaja en el coste
de produccién, sino también disminuir el impacto
que se refleja en el medio ambiente. Para facilitar el
desarrollo en esta direccidon, se ha avanzado en el
disefo de indicadores especificos sobre la utilizacién
de los recursos. Son los llamados REIs (del inglés
resource efficiency indicator), que se centran en la
visualizacion sencilla y agregacion de la informacién
entre aspectos de produccion y energia empleada [1],
en lugar de medir pardmetros independientes. En el
desarrollo del empleo de los REIs, hay una amplia
variedad de problemas de optimizaciéon basada en
modelos que pueden ser abordados de forma eficiente
mediante software de programacién no lineal (NLP).

El célculo eficiente de Jacobianos y Hessianos es,
hoy en dia, una necesidad a la hora de resolver estos
problemas de optimizacién no lineal mediante algo-
ritmos de resolucion iterativos basados en gradiente
[2], [3]. Cuanta mayor exactitud se consiga al realizar
este computo, mejor informacion se le proporciona al
optimizador y, por tanto, se obtendran soluciones mas
precisas en menor nimero de iteraciones.

Existen distintas opciones para realizar el cdlculo de
las derivadas de manera automdtica. La mas extendi-
da es la aproximacion mediante diferencias finitas,
que ofrece un cdlculo sencillo y sistematico, por lo
que la codificacion del problema es transparente. Sin
embargo, légicamente, el computo no es tan exacto
como serfa deseable. Una opcién mds eficaz es el
célculo simbdlico. Esta posibilidad nos devuelve re-
sultados exactos, a cambio de aumentar el coste
computacional. Este puede parecer un problema me-
nor dada la evolucién de los equipos actuales. Sin
embargo, puede convertirse en un cuello de botella
en aplicaciones industriales con elevadas restriccio-
nes de computo en tiempo real.

La tendencia actual es utilizar soluciones que imple-
menten algoritmos de diferenciacion automdtica
(DA) [4]. Dichas herramientas se sirven de la conoci-
da regla de la cadena para codificar automaticamente
en lenguaje maquina los cdlculos a realizar para ob-
tener los valores de todas las derivadas necesarias.
Asf, se pueden obtener resultados precisos con tiem-
pos de cdlculo muy inferiores a la opcién simbdlica,
aunque la cantidad de memoria requerida para el al-
macenamiento de valores para todas las variables
intermedias puede ser elevado [5].

Recientemente se han desarrollado buenas herra-
mientas de modelado y simulacién [6], [7], que ya
permiten también abordar problemas de optimizacién
dindmica (ODEs y/o DAESs) siguiendo un enfoque
secuencial [8]. Sin embargo, éstas fallan en la resolu-
cién con modelos puramente estacionarios o discreti-



zados (lazos algebraicos), ya que los algoritmos de
integracion numérica sélo ofrecen informacién sobre
las sensibilidades (utilizada posteriormente para el
calculo de derivadas) en sistemas con ecuaciones
diferenciales. En estos casos se requiere el uso de
herramientas que proporcionen DA [4], [9], [10]. Por
desgracia, la falta de integracion entre éstas y los
softwares de modelado/simulacién puede llegar a
hacer muy tediosa la resolucién del problema com-
pleto en procesos complejos. En efecto, las diferentes
estructuras y lenguajes de programaciéon empleados
por las herramientas existentes de calculo compu-
tacional obligan a que el usuario tenga que redefinir,
casi por completo, el problema de optimizacién ante
cualquier cambio en proceso y/o funcién objetivo.
Esta problematica ya ha sido abordada recientemente,
de forma preliminar, para la resolucion eficiente de
problemas de optimizacién dindmica mediante enfo-
ques secuencial y simultdneo [11].

En este trabajo se aborda dicho problema (modelado
+ optimizacién) para sistemas estacionarios, propo-
niendo una interfaz de comunicacién bilateral inte-
grada entre la herramienta de modelado EcosimPro®
y un entorno de optimizacién NLP que implementa
DA, como es CppAD. En la siguiente seccién se ex-
plica la programaci6n de la interfaz de comunicacién
entre ambas herramientas, en la Seccién 3 presenta la
utilidad del trabajo desarrollado para optimizar un
sistema de evaporaci6n industrial, la Seccién 0 mues-
tra los resultados obtenidos en dicho proceso vy, fi-
nalmente, se exponen las conclusiones generales a las
que se ha llegado.

2 DISENO DE LA INTERFAZ

La idea de esta seccién es crear una interfaz general
para la optimizacién de problemas estacionarios. De
esta forma, se puede realizar la codificacién de dis-
tintos problemas de optimizacién para el mismo mo-
delo de manera independiente.

Como segundo objetivo, se busca ademds que los
resultados de dichas optimizaciones sean accesibles
desde el software de modelado y simulacién, para
poder aplicarse a un modelo dindmico mds complejo
y detallado, y analizar asi el comportamiento antes de
implementar el control en el proceso real. Para ello,
la compilacién del c6digo de optimizacién se realiza-
rd creando bibliotecas dindmicas, de forma que pue-
dan ser ejecutados desde programas externos.

Utilizando el potencial de la herencia que ofrece el
paradigma de la programacién orientada a objetos, la
llamada a las funciones de paso de datos y la obten-
cién de resultados se implementa como una interfaz
similar para cualquier modelo.

2.1 SOFTWARE EMPLEADO

EcosimPro® es de una herramienta de simulacién y
modelado orientado a objetos de gran potencia. Per-
mite la programacion en diferentes lenguajes (desde
un lenguaje grafico a texto estructurado de alto nivel)
sin necesidad de cumplir relaciones de causalidad en
el orden de aparicién de las ecuaciones del modelo en
el cédigo del programa [12].

Una vez que el modelo se ha generado, EcosimPro®
lo reduce internamente a un modelo matemaético cau-
sal. Dicho modelo queda exportado a un fichero bajo
codigo html. Con ello, se dispone de una visualiza-
cion a través de un explorador web de todo el modelo
perfectamente ordenado: se muestran los datos numé-
ricos, las variables necesarias con el tipo de trata-
miento necesario en el problema, y las ecuaciones
ordenadas por causalidad. Por tanto, a través de este
fichero se puede realizar una traduccién del modelo a
otros lenguajes, en muchos casos automatizable.

EcosimPro® también permite el uso de funciones y
clases externas. Por lo tanto, se podrd ejecutar un
codigo de optimizacién en cualquier instante de la
simulacién, tomando como entradas datos provenien-
tes de ésta y modificando las variables de decisién
con los resultados de aquella. De esta forma se emula
el procedimiento que se realizarfa en una planta in-
dustrial, tomando las medidas de los distintos senso-
res y actuando sobre las acciones de control.

Como software de optimizacion se utilizard un algo-
ritmo NLP de punto interior como es IPOPT [3], jun-
to con CppAD [4]. Este proyecto, auspiciado por la
organizaciéon Coin-Or, ofrece una interfaz en lengua-
je de programacion C++ para codificar nuestras
ecuaciones del modelo y realizar diferenciacién au-
tomatica. Esta herramienta se basa en el empleo de
un tipo de datos propio durante la codificacién, nece-
sario para el célculo de las derivadas de forma auto-
matica.

CppAD permite trabajar con matrices de funciones y
variables, por lo que también facilita el cdlculo de
Jacobianos y Hessianos. Ademads, permite seleccionar
el sentido para recorrer el arbol que se generard por
diferenciacion automatica (sentido directo o inverso),



seglin convenga en cada problema. Dependiendo del
nimero de variables y el nimero de funciones, un
camino serd mas eficiente que otro: en sentido positi-
vo el célculo de las derivadas se encuentra acotado
sobre tres veces el nimero de variables, mientras que
con el calculo en sentido inverso, se relaciona con
realizar tres veces el cdlculo de las funciones, sin
depender del nimero de variables. Asi, esta herra-
mienta supera a otros desarrollos similares en el tra-
tamiento de problemas de optimizacién pequefios,
pero con un gran nimero de variables.

Como punto negativo, CppAD no es apropiado para
tratar modelos dindmicos (no incorpora interfaz con
integradores numéricos), por lo que todo el trabajo se
debe realizar en estado estacionario.

2.2 EXTRACCION DEL MODELO

Como etapa inicial, se ha disefado una clase abstrac-
ta que serd similar en todos los problemas de optimi-
zacion. Esta clase variard internamente entre mode-
los, ya que cada una tendrd las ecuaciones propias,
pero la interfaz con el exterior serd igual, disponien-
do de funciones para fijar pardmetros del modelo, y
limites y valores para las variables y las restricciones.
Ademéds, ofrece la comunicacién para la obtencién de
los estados, el valor de la funcién de coste final, las
restricciones, y las variables.

Para mayor comodidad, todas las variables internas,
tanto pardmetros como variables de decisién, son
instanciadas mediante cadenas de texto. E inclusive,
se pueden etiquetar las restricciones.

La creacién de esta clase bédsica de simulacién se
realiza de manera automadtica mediante un ejecutable,
compilado sobre una arquitectura de 64 bits. Actual-
mente no dispone de una interfaz gréfica, sino que
debe lanzarse sobre la linea de comandos del sistema
operativo Windows®, pasando como argumento el
nombre del fichero html de la particién generada por
EcosimPro®.

En la traduccion, las variables definidas en la parti-
cion como ALGEBRAIC, BOUNDARY o DYNA-
MIC, se convierten en variables de decision del op-
timizador. Las demds, se convierten en pardmetros y
variables internas dentro del modelo. Ademas, fijan-
do las variables de tipo DERIVATIVE a cero, conse-
guimos convertir cualquier modelo dindmico a uno
estacionario.

Las funciones auxiliares del modelo se reproducen en
una funcién de llamada. Se traducen desde el lengua-
je de EcosimPro® a lenguaje C++, lo que requiere
modificar algin elemento, como las potencias o las
secuencias condicionales. Las llamadas a funciones
definidas en otro cédigo, ya sea de la misma o de otra
biblioteca dinamica, se mantienen con el mismo
nombre de funcién. Debido a que no estidn en el
mismo fichero, éstas si deben ser traducidas ma-
nualmente y afiadirse bien en el mismo fichero del
modelo, o bien en un archivo diferente e incluir una
llamada a éste.

2.3 INTEGRACION DEL OPTIMIZADOR

En este caso se emplea como optimizador IPOPT.
Este posee una interfaz para codificar los problemas
en lenguaje C++. Para ello hay que realizar la im-
plementacion de una clase abstracta ya definida, y
que sirve para devolver los valores de las restriccio-
nes y la funcién de coste al nicleo de optimizacion.
En la Figura 1 se representa el esquema de herencia,
donde una clase concreta calcula el Jacobiano y el
Hessiano mediante diferenciacién automaética.

NLPSolver AD _solver

+ get_nlp_info() : bool

+ get_bound_info() : bool

+ get_starting_point() : bool
+ eval f() : bool 4
+ eval_grad_f() : bool

+ eval_g() : bool

+ eval_jac_g() : bool

+ eval_h_lag() : bool

+ finalize_solution() : bool

~ get_nlp_info() : bool

~ get_bounds_info() : bool
~ get_starting_point() : bool
~ eval_f() : bool

~ eval_grad_f() : bool

~ eval_g() : bool

~ eval_jac_g() : bool

~ eval_h_lag( : bool

Figura 1. Comunicacién con el optimizador.

Por lo tanto, una vez que se ha obtenido el modelo
extrayéndolo desde el programa de simulacién y se
tiene la interfaz para la llamada al procedimiento de
optimizacién, se debe generar una clase que aine
ambas para poder resolver cada problema concreto.
Para ello se crea una clase que herede del modelo de
simulacién y que implemente las funciones de la op-
timizacion, i.e. la funcién de coste y las restricciones.
Es decir, para el mismo modelo, se pueden crear dis-
tintos problemas de optimizacién teniendo que escri-
bir solamente las funciones concretas de cada caso.
Se puede ver un ejemplo en la Figura 2.

Una vez se tiene codificado el problema concreto,
mediante el entorno de programacion que se desee
(en este caso se utilizé MSVC++©) se compila el
cddigo incluyendo las bibliotecas de optimizacion.
Para poder usarse desde EcosimPro®, se debe crear



un archivo de cédigo fuente donde se especifique la
interfaz de la clase de modelo general, el archivo de
cabecera de la misma, y la libreria estitica. De esta
forma el programa conoce los nombres de las funcio-
nes externas y su configuracion, y no presentara pro-
blemas en la compilacién de los experimentos.

AD double AD solver

-solver

Modelo
- solver : AD_solver
+ Modelo()} : Modelo
+ optimizar() : int
+ setOpciones() : int
+ getVariable() : double
+ setVariable() : int
+ getParametro() : double
+ setParametro() : int
+ setRestriccion() : int
+ getRestriccion() : double
- J_costo() : AD_double
- restricciones() : AD_double*

T

OptimizacionModelo

~ J_costo() : AD_double
~ restricciones() : AD_double*

ReconciliacionDatos

~ J_costo() : AD_double
~ restricciones() : AD_double*

Figura 2. Interfaz de comunicacién de
la optimizacién.

Las variables internas, por defecto, estdn iniciadas a
cero, por lo que antes de realizar la llamada al opti-
mizador, es necesario configurar todos los valores de
los pardmetros. En el caso de las variables, se debe
introducir el valor inicial, y los limites entre los que
debe encontrarse.

Para introducir los 1imites de las restricciones se debe
indicar la posicién de las mismas y los limites entre
los que debe permanecer acotada. Para mantener la
filosofia del lenguaje de programacién de Ecosim-
Pro®, se considera la primera restriccion con indice
1, en lugar de indice O como seria en C++. Los limi-
tes de las restricciones también son, por definicion,
nulos. Es necesario inicializar todos para obtener un
resultado correcto.

Una vez que todos los valores se han inicializado, se
puede ejecutar la optimizacién mediante la llamada a
la funcién correspondiente. Dependiendo del resulta-
do de la optimizacién, este procedimiento nos devol-

verd un valor diferente, los principales casos se pue-
den ver en la Tabla 1.

Si el problema ha resultado factible, se pueden reco-
ger los resultados de las variables de decision en la
simulacién, asi como el valor de las restricciones y la
funcién de coste.

En caso de querer cambiar las opciones de la llamada
al optimizador, como aumentar o reducir la cantidad
de informacion imprimida por pantalla, se debe de-
clarar una variable de tipo cadena. En ella se definird
cada opcion que se desee modificar con tres elemen-
tos separados entre si por espacios: el tipo de dato
(String, Integer o Numeric), el nombre de la opcidn a
configurar y el nuevo valor!. Se debe incluir un ca-
racter de final de linea al terminar cada terno, e.gr.,
“Integer print_level 3\n”.

Tabla 1. Posibles valores devueltos por [IPOPT

Valor Significado
1 Exito
2 Numero maximo de iteraciones
3 Falta de progreso alrededor del 6ptimo
4 Solucién con precision aceptable
5 Problema no factible
12 Insuficientes grados de libertad

3 APLICACION INDUSTRIAL

Los desarrollos de software presentados en la seccién
anterior se han aplicado en la prictica sobre un pro-
ceso de evaporacién industrial de multiple efecto,
formado por: dos cdmaras de evaporacién y dos in-
tercambiadores de calor en serie, un condensador
barométrico, una torre de refrigeracion y un saturador
(Figura 3). El sistema recibe y recircula una mezcla
liquida de agua con varios componentes quimicos
con el objetivo de concentrarla, evaporando una cier-
ta cantidad de agua, para poder recuperar parcialmen-
te dichos componentes mediante cristalizacion poste-
rior.

3.1 MODELO MATEMATICO

Se ha realizado un modelo de caja gris que representa
al proceso en estado estacionario. La parte principal
del mismo estd basada en leyes fisicas:

! para ver todas las opciones disponibles, consultar la web:

http://www.coin-or.org/Ipopt/documentation/node39.html
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Figura 3. Esquema del proceso de evaporacion e
instrumentacion asociada.

e Balances de masa y energia en los principales
equipos.

o Relaciones de densidad entre caudales masicos
y volumétricos de diferentes fluidos en funcién
de temperatura y/o presion.

e Transmisién de calor entre fluidos en los inter-
cambiadores: Q = U X Ay, donde Q es la po-
tencia calorifica, U el coeficiente de transmision
de calor y la diferencia de temperatura media
logaritmica A se ha calculado utilizando la
aproximacion de Chen [13].

e Equilibrios quimicos en funcién de temperatura-
presién-concentracién de la mezcla en las cdma-
ras de evaporacion.

Ademads, debido a que los procesos reales son de or-
den elevado y es dificil conocer las relaciones entre
algunas variables internas, las anteriores ecuaciones
fisicas se complementan con relaciones identificadas
experimentalmente. Para ello se ha utilizado la téc-
nica de reconciliacion de datos [14] acorde al si-
guiente procedimiento:

1. Pretratamiento de medidas en bruto para excluir
valores erréneos (fuera de rango o fallo de co-
municaciones con el sensor).

2. Estimacién de pardmetros y variables del proce-
so resolviendo reconciliacién de datos? con el
modelo basado en primeros principios.

3. Identificacién experimental de patrones.

4. Validacion del modelo completo (leyes fisicas +
experimentales) mediante una nueva fase de re-
conciliacién con nuevas medidas.

En total, el modelo no lineal propuesto consta de 46
ecuaciones de igualdad (donde aparecen 6 lazos al-

2 Se han utilizado estimadores robustos [15] como funcién
objetivo para el optimizador, con el fin mitigar problemas
de errores gruesos en las medidas.

gebraicos) y ha sido validado satisfactoriamente con
medidas de 8 meses tomadas en planta.

AI::,L_’,EE PROCESS +'\ﬁ/;l' MEASUREMENTS
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Figura 4. Esquema de reconciliacién de datos.

3.2 OPTIMIZACION DE LA EFICIENCIA

El objetivo aqui es llevar al proceso a un punto de
operacién donde se minimice el consumo de recursos
(principalmente caudal de vapor sobrecalentado)
mediante la seleccién de consignas de control 6pti-
mas. Para ello, se han definido tres indicadores de
eficiencia energética (REI):

Definicion 1. Denétese por consumo especifico de
vapor (RE1;) al vapor sobrecalentado consumido por
cantidad de agua evaporada. Entonces, el consumo
especifico relativo es el consumo especifico actual
comparado con un caso de referencia histérico
(REL,) o con el resultado de optimizacién basada en
modelo (REI3).

REL — REI,; Actual e
2™ REL, Histérico
_ REI Actual

REl; = ———X
REI; Optimo

100
Para calcular el REI; se ha planteado el siguiente
problema RTO [2]:

Minimizar ] () sujeto a:

e Evaporar la cantidad deseada de agua

e Las ecuaciones algebraicas del modelo

e  Las saturaciones en las acciones de control
e  Mdxima potencia de enfriamiento en la torre

Donde la funcién objetivo a minimizar J(u) es el
caudal de vapor sobrecalentado y las variables de
decision u son las consignas 6ptimas a fijar controla-
dores (ver Figura 5).

Este problema de optimizacién se resuelve de forma
periddica con una frecuencia adecuada (e.gr., a la que
sea viable y aceptable actualizar las acciones de con-
trol) utilizando los desarrollos software presentados
en la Secci6n 2.



EXTERNAL INPUTS:

Spinbath input flow

Spinbath input temperature
Overheated steam temperature

Overheated steam pressure

Saturator water temperature
T MODEL
{ OUTPUTS

MODEL

CONTROL INPUTS:
* Spinbath W out temperature
+ Spinbath flow ratio
«  BC water input flow

Parameters fixed
from reconciliation

OPTIMIZATION

t

Figura 5. Problema RTO planteado.

4 RESULTADOS

Con el fin de analizar los resultados de la optimiza-
cién planteada en la seccidon anterior, se han tomado
medidas experimentales en distintos instantes de
tiempo con el proceso en estado estacionario.
Se ha alimentado al optimizador con los valores re-
conciliados de las entradas de proceso (caudal y tem-
peratura de la mezcla entrante, temperatura exterior,
presién y temperatura de vapor sobrecalentado, etc.),
resolviendo un problema de optimizacién para cada
uno de los instantes de muestreo tomados.

Los valores obtenidos para las acciones de control
principales muestran una tendencia clara: la maxima
eficiencia en cuanto al consumo especifico de vapor
se consigue con la maxima temperatura posible de
la mezcla al final de los intercambiadores y minimo
caudal de recirculacion que permita mantener la
tasa de evaporacion. En la Figura 6 se muestra una
simulacién de la respuesta del modelo dindmico deta-
llado ante el cambio de las acciones de control exis-
tentes en un determinado instante por las predichas
para operacion Optima.

La visualizacién del REI; nos indica que se podria
haber conseguido un ahorro medio alrededor de un
3% (ver Figura 7) con la operacién 6ptima (consig-
nas de los controladores) en los instantes tomados.

Coste computacional. El problema NLP resultante
de plantear este ejemplo consta de 21 variables de
decision y 39 restricciones, que se resuelve en menos
de 0.1s ejecutdndose en un Intel® Coré™ i3-2310M
con Windows 7 64 bits.

Por tanto, dado que el proceso tiene un transitorio de
45 minutos aproximadamente, este problema RTO se
puede resolver de forma periddica (e.gr. cada hora),
sin que esto suponga dificultad computacional alguna
para un procesador comercial estdndar.

= CONSUMO ESPECIFICO DE \'-\I’(l](.
10
£0 ’ ll’lllr 120 ’ 1-iﬂ ) ’ l.éﬂ 170 i 1;30
Tiempa (min)
Figura 6. Cambio en el consumo de vapor 3 al aplicar
las acciones de control ptimas.

19

17 4

~— Optimizado Medido

15 -
1 6 11 16 21 26 3
Figura 7. Evolucién del consumo de vapor especifico
para diferentes instantes de muestreo.

S CONCLUSIONES

Las herramientas de modelado y simulacion actuales
ofrecen un entorno de trabajo de muy alto nivel. El
gran potencial de éstas hace deseable el uso integrado
de otro software para resolver problemas de optimi-
zacion o control. En este sentido, las modernas he-
rramientas NLP permiten obtener soluciones eficien-
tes para problemas de optimizacién en procesos in-
dustriales reales.

Una opcién efectiva consiste en crear una interfaz
entre los distintos programas especializados en sen-
dos apartados. Todos ellos deben permitir la comuni-
cacion automatica con los demads, o la resolucion se
volveria tediosa para el usuario final, con los posibles
equivocos y pérdida de datos asociados al proceso
(principalmente manual) de traduccién.

La interfaz de comunicacién programada en este tra-
bajo propone una via para paliar dicha problemaética
y abre la puerta a otras aplicaciones en las que se
requiere resolver problemas de gran escala en cortos
periodos de tiempo.

Los desarrollos de este trabajo se han aplicado para
resolver un problema de eficiencia energética en un
proceso de evaporacidn, bastante habitual en la in-

3 Los valores reales se han escalado y mostrado en porcen-
taje por razones de confidencialidad.



dustria actual. Sin embargo, las predicciones de aho-
rro energético obtenidas son obviamente muy opti-
mistas (existencia de error de modelado, etc.) por lo
que solo dan una informacién cualitativa de la posi-
ble mejora. Las recomendaciones obtenidas por el
optimizador se deben implementar en el sistema de
control de la planta para poder ser evaluadas cuanti-
tativamente.
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