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“Por favor, poderia me dizer que caminho devo seguir agora?
Isso depende bastante de até onde vocé quer chegar.”
Lewis Carrol - Alice no Pais das Maravilhas

“Nunca ande pelo caminho tracado, pois ele conduz somente até onde
os outros ja foram.- Alexantre Graham Bell

“ O rio atinge seus objetivos porque aprendeu a contornar obstaculos.”
- Lao T'se
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Resumo

Este trabalho teve como objetivo utilizar uma metodologia de plane-
jamento experimental de misturas, aplicada a materiais ceramicos. A partir de
um delineamento inicial das composicoes a serem estudadas obtém-se um modelo
matematico que descreve como as propriedades de interesse variam em funcao da
composicao da mistura. Na sequéncia, o modelo é ajustado aos resultados expe-
rimentais obtidos e, por fim, a composi¢ao é otimizada em funcao de parametros
economicos e/ou tecnoldgicos.

Ao invés de usar apenas polinomios simplificados de 1°,2° ou 3° graus
para definir uma superficie de resposta, que relacionam a variavel resposta as diversas
composigoes utilizadas, fez-se aqui a programacao de equacgoes do tipo exponencial
e poténcia para representar cada uma das propriedades de interesse.

Algoritmos classicos de resolucao de programacao nao-linear foram es-
tudados e utilizados na implementacao. Esta implementacao visa a resolver um pro-
blema de otimizacao com uma fun¢ao objetivo e suas restrigoes. A fungao objetivo
em geral é uma funcao linear, que pode representar o custo a ser minimizado, na fa-
bricagao de uma determinada peca ceramica. E as restri¢oes sao fun¢oes nao-lineares
que representam as propriedades medidas.

Os resultados obtidos foram provenientes do uso dos dados experimen-
tais de trabalhos anteriores. Foram aplicados os ajustes polinomial, exponencial e
poténcia. Foram resolvidos problemas de minimizacao nao-linear de modo que o
modelo descrevesse o comportamento natural(real) o mais préximo possivel. Além
disso, foi introduzido no modelo o conceito de robustez, entendido como uma baixa
sensibilidade da mistura em relagao a variagoes de parametros nao controlaveis do

sistema considerado.



Abstract

This work had as objective to use a methodology of experimental design
of mixtures, applied to ceramic materials. From an initial definition of the composi-
tions to be studied, a mathematical model was obtained describing how the properties
of interest vary as a function of the composition of the mixture. In addition, the
model was adjusted to the experimental results obtained and the composition was
finally optimized as a function of economic and/or technological parameters.

Instead of using only simplified polynomials to define a response surface
relating the changeable response to the various used compositions, exponential and
power law equations were also used to represent each one of the interest properties
to be analyzed.

Classic algorithms of resolution of nonlinear programming were used
in the implementation. The aim is to decide an optimization problem with an ob-
jective function subjected to some restrictions. The objective function in general is
a linear function, that can represent the cost to be minimized in the manufacturing
one determined ceramic part. The restrictions are usually nonlinear functions that
represent the measured properties.

Experimental data was obtained from the use of mixture design in
previous works. Polynomial, exponential and power law regressions were applied.
Problems of nonlinear minimization were used in order to model behavior in the
way that seemed the most close to natural or real systems. Moreover, the concept
of robustness was introduced in the model, i.e., a low sensitivity of the mixture in

respect the non controllable parameter variations of the considered system.
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Notacoes

1.

10.

R™ é o conjunto dos vetores coluna

T
L2
r = _
Tn
. at = (xy,19,...,1,) (vetor transposto).

Crty =2y Ty + o+ Taln (produto escalar).

. ||z|| = (#'z)2 (norma euclideana).

R™*™ ¢ o conjunto de matrizes de m xn. Se A € R™*" denotamos A’ a matriz

transposta.
I é a matriz identidade (a;; =0sei # j e a; = 1).

Gradiente de f:

o ()
Vf(z) = :
()
. Matriz hessiana de f: )
wev= (2]

Se g : R™ = RP, J,(z) € RP*™ denota a matriz jacobiana de g em z. A j-ésima
linha de J,(z) é Vig;(z).

C* denota o conjunto de funcdes f : R® — R tais que todas as derivadas de

ordem menor ou igual a k sao continuas.



11. Se a matriz A é semidefinida positiva (z*Az > 0 para todo = € R"), escreve-
mos A > 0. Analogamente, se A ¢ definida positiva z* Az > 0 para todo x # 0),

escrevemos A > 0.



Capitulo 1

Introducao

Uma questao importante nos processos industriais é a relagao custo/be-
neficio. E partindo desse ponto, o objetivo do pesquisador (seja quimico, fisico,
engenheiro ou matemético) é descobrir quais os valores de determinados fatores ou
variaveis de processo que produzem a melhor resposta possivel. Talvez uma difi-
culdade aqui seja o fato de que estes fatores interagem entre si e assim precisa-se
trabalhar com todas as variaveis ao mesmo tempo.

Quando temos em mente a fabricagao de um determinado produto, um
dos pontos que pode dificultar o processo é que este produto possa desempenhar suas
funcoes satisfazendo certas propriedades finais. Propriedades estas determinadas pela
microestrutura do material, cuja formacao é dependente das matérias-primas e do
processamento a que foram submetidas.

No caso do processamento de revestimentos ceramicos, por exemplo,
inicia-se com a definicdo de uma massa constituida de uma mistura de matérias-
primas. Entretanto, a definicao da massa ainda é a etapa do processamento que
mais depende do conhecimento pessoal de alguns poucos individuos em uma fébrica,
conhecimento este adquirido, geralmente pela pratica mas com base na tentativa e
erro.

Percebe-se que a otimizacao faz parte da indole humana. Desde seu
surgimento, o homem vem se dedicando a minimizar esfor¢cos e maximizar retornos
de alguma atividade por ele devenvolvida. Essa preocupacao pelo 6timo se encontra
registrado nos trabalhos de Euclides (séc. III a.C.), que no seu terceiro livro procura
encontrar a maior e a menor distancia de um ponto a uma circunferéncia e no seu

quarto livro expoe uma forma de obtengao da area maxima de um paralelogramo,



dado seu perimetro. Ainda no século III a.C. o matematico Héron de Alexandria
afirmou que a luz vai de um ponto a outro pela trajetoria minima. Mais tarde,
Fermat sustentou que tal minimo se referia ao tempo de percurso.

Seguindo este raciocicio, percebe-se que aparecem infinitos problemas
em que se precisa estudar varias propriedades ao mesmo tempo, sendo que estas sao
afetadas por um grande numero de fatores experimentais. E como controlar estes
fatores para obter um produto final 6timo?

O objetivo deste trabalho é usar técnicas de planejamento experimen-
tal com o auxilio da estatistica, da algebra linear e da teoria de otimizacao para
extrair do sistema em estudo o maximo de informacao til minimizando o nimero
de experimentos a ser feito. Os modelos sao provenientes da formulacao de misturas
de materiais ceramicos, nos quais deseja-se verificar o efeito das proporcoes dos com-
ponentes sobre as propriedades num determinado sistema de maneira que o resultado
seja 6timo.

Usa-se a metodologia de superficies de resposta, baseada na mode-
lagem por minimos quadrados, otimizando o sistema. Fez-se aqui a modelagem dos
polinémios simplificados de 1°,2° e 3° graus e de equacoes do tipo exponencial e
poténcia para representar cada uma das propriedades de interesse.

Vale lembrar que o uso da estatistica, da &lgebra linear e da teoria
de otimizagao em momento algum quer diminuir o conhecimento adquirido pela
experiéncia de fabrica, este é insubstituivel. O que se pretende é complementar este

conhecimento, otimizando ainda mais os resultados esperados.



Capitulo 2

Planejamento de experimentos

com misturas

Existem duas andlises possiveis para experimentos planejados. Por
exemplo:

(1) Uma reacao influenciada por dois fatores - temperatura e concen-
tracao. Quando se multiplicam os valores destes fatores por algum escalar positivo,
espera-se que o rendimento seja afetado; além disso as propriedades do produto final
também sofrerao modificagoes;

(2) Quando se tem uma mistura de uma massa de pao, ao se multiplicar
por um escalar k a quantidade de todos ingredientes, obtém-se uma quantidade de
pao k vezes maior, mas com o mesmo sabor, textura e cor; isto acontece porque as
propriedades de uma mistura sao determinadas pelas proporcoes de seus ingredientes,
e nao por valores absolutos.

A soma das proporgoes dos diversos componentes de uma mistura é
sempre 100 %.

Comeca-se especificando-se as composi¢oes das misturas a serem es-
tudadas. Obtém-se um modelo matematico que descreve como as propriedades de
interesse variam em funcao da composicao da mistura. E por fim o modelo é ajus-
tado aos resultados experimentais obtidos e a composicao é otimizada em funcgao de

parametros econémicos e/ou tecnologicos.



2.1 Mistura de dois componentes

Deve-se escolher a forma do ajuste que melhor se adaptara ao modelo.

O modelo mais simples é o modelo linear: [Barros Neto, 2002]

Yi = Po + Biz1 + Baza + €, (2.1.1)

onde z; representa a propor¢ao do i-ésimo componente da mistura, y; ¢ um valor
experimental da resposta de interesse, 3y, 31, 02 sao os coeficientes do modelo e ¢;
representa o erro aleatorio associado a determinacgao do valor de y;.

Ajustando o modelo obtem-se a expressao

Y = bo + bizy + by, (2.1.2)

que permite estimar a resposta média num ponto qualquer de composicao (z1, z3).
Aqui o caminho mais ébvio seria fazer o ajuste por minimos quadrados,

conhecido também como andlise de regressao, ou seja resolver

y=X0b (2.1.3)
pelas equagoes normais
X'Xb= X'y; (2.1.4)
I xn ox (7
1 z10 @ Y bo
22 2
Sendo X = | .12 . S I I
Do : : by
1 Tin T2n Yn

n > T > T > Yi
Com XtX = Z 14 Z ZE%I Z T1;T9; 3 Xty = Z Y; T4
szz‘ ZIQZ‘CUM ZI%z Zyil’zi
Mas numa mistura os fatores xq,xs nao sao variaveis independentes
pois 71 + x5 = 1. E como consequéncia, a matriz X*X ¢ singular e nao se pode usar
a equacao 2.1.4 acima para estimar os coeficientes do modelo.

Como saida e sabendo que 1 + 25 = 1(100%) rearranja-se a equagao



@\: b() + bll’l + bgl’g (215)

por
Z//\: bo(&ll + LUQ) + bll’l + b2x2 =

= @\: (b(] -+ bl)l’l + (bo + bg)l‘Q =

y = bizy + byzs. (2.1.6)

onde bf = by + b;. [Barros Neto, 2002]
Assim o modelo passa agora a ter apenas dois coeficientes a serem

determinados, b} e b;. Obtendo um modelo de mais facil interpretacao, onde

L11 Z21
T2 T22 -, S

X = ] ] nao ¢ mais singular.
Tin Ton

Assim, resolve-se a equacao 2.1.4 fazendo b = (X'X)~'X'y. Ou seja,
tem-se a solugao geral para o ajuste de um modelo por minimos quadrados. [Campos,

2001] Para que a solucao exista, porém, é preciso que
a) A matriz X'X seja nao singular para que se possa calcular (X*X)™!.

b) Os modelos sejam lineares nos parametros, ou seja, que nao contenham termos

dos tipo b2 ou byb; .

b
5]
o

*x2=1-x1
%2 & /—>

(a) ()

Figura 2.1: (a) espago experimental para sistemas com duas variaveis; (b)
curvas representando a variacao de duas propriedades de uma mistura binaria com
a sua composicao. [Barros Neto,2002]



Para uma mistura binaria, todas as possiveis misturas dos dois com-

ponentes correspondem a pontos localizados na reta xy + xo = 1. (Figura 2.1.)

Modelo Quadratico:

Como na pratica dificilmente tem-se modelos lineares amplia-se para
o modelo quadratico
:l//\ = b(_) + bl.ﬁEl + bgl'g -+ 511515% —+ b22$§ + blgl'lﬂjg. (217)

Novamente para simplificar o modelo vamos faz-se os rearranjos
T+ ro=1; 22 =x1(1 —13) e 23 = zo(1 — 1)

tendo
@\: bg(&?l + 1’2) + bll’l + bgl’g + blll'l(l — 1’2) + 19221'2(1 — $2) + b12$1$2 =

(bo + by + b11)x1 + (bo + bg + bag)xe + (b1 — by — bog)x1T9 =

/y\ = b;l’l + b;ZL’Q + bbl‘ll’g, (218)

onde
b: :bo—bz—.—b” para 1= 172

bTQ = b12 — b11 — b22. [Barros Neto,2002]

Tem-se portanto apenas um coeficiente a mais que no modelo linear.

2.2 Mistura de trés componentes

Pode-se simplesmente ampliar os modelos usados para as misturas

binarias. O modelo linear é dado por

Y = bo + biwy + bywy + byws, (2.2.9)

com a restricao 1 + x5 + x3 = 1.



De maneira andloga a mistura de dois componentes substitui-se o termo

de by por bo(z1 + x5 + x3) obtendo

Y = bix1 + byze + byws (2.2.10)

sendo b = by + b;, parai=1,2 3.
Caso o modelo linear nao seja satisfatorio faz-se o ajuste por um modelo

quadratico

:l//\: b0+blx1+b2x2+b3x3+b11x%+622x§—|—b33x§+612x1x2+613x1x3+623x2x3. (2211)
Faz-se as substituicoes
bo = bo(x1 + 22 + 2 + 3),

bnx? = bllel(l — L9 — ZE3)7

bzgl’% = bggﬂ?g(l — T — 273),

bizr; = bazrs(l — z1 — 22)

tem-se

:l//\: bTZ'l -+ b;l'g + b;l'g + bTQl'le + bigl'll'g —+ b;?).l’gl'g; (2212)

sendo

b: :bo—i‘bl—i‘b“ (§
bi; = bij — biy — bj;, com i # j. [Barros Neto, 2002]

Para misturas ternarias, pode-se utilizar experimentos correspondentes
a qualquer ponto dentro do cubo da figura 2.2. Poderia-se ter tempo, temperatura
e pressao como trés componentes por exemplo, mas uma mistura deve satisfazer
1+ x9+x3 = 1, que define um triangulo equildtero inscrito no cubo como na Figura
2.2. Todas as composicoes possiveis da mistura ternaria sao representadas pelos

pontos pertencentes ao triangulo. Os vértices correspondem aos componentes puros



e os lados as misturas binarias, enquanto os pontos situados no interior do triangulo

representam as misturas de trés componentes.

x3
%3

x1

x1

(a) ()

Figura 2.2: (a) espago experimental para sistemas com trés fatores independentes
inclui todos os pontos dentro do cubo; (b)espago experimental para mistura de trés
componentes limita-se aos pontos pertencentes ao triangulo. [Barros Neto, 2002]

ejsadsay

ETES [

Figura 2.3: Uma superficie de resposta para todas as possiveis misturas dos compo-

nentes 1,2 e 3.

A variacdo de uma dada propriedade com a composicao da mistura

pode ser descrita por uma superficie de resposta desenhada acima do triangulo,

como na Figura 2.3. [Barros Neto, 2002]
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2.3 Modelos cubicos para misturas de trés com-

ponentes

Quando se trabalha com modelos quadraticos aparecem termos cruza-
dos que descrevem as interagoes entre dois componentes. Estes geralmente con-
seguem reproduzir satisfatoriamente os valores da resposta nos vértices e nas arestas
do triangulo de concentracoes, que representam respectivamente os componentes
puros e suas misturas binarias. Mas podem haver casos onde a presenca da com-
binacao entre as trés componentes seja necessaria, e assim precisa-se acrescentar os
termos ctibicos.

O modelo cubico completo para uma mistura de trés componentes é

dado pela equagao [Barros Neto,2002]

3 3 3 3 3 3
=1 J

i<j i<j j<k k

Analogamente aos casos anteriores usa-se a identidade x1 +xs+2x3 =1

e tem-se como resultado
Y = bz + byxg + bixs + blyw129 + blgw123 + Dy3x0ws+ (2.3.14)

A1 T9(T1 — X)) + dijsx123(T1 — x3) + dygxows(Ty — x3) + blogT1T2T3.

Na prética, o modelo cubico acima é um exagero, sendo que basta
introduzir um unico termo cubico para que o modelo passe a descrever satisfato-
riamente a regiao experimental. Elimina-se os termos em dj; na equagao 2.3.14, e

chega-se a expressao do modelo ciibico especial [Barros Neto, 2002].

Y = bz + byzg + biag + blyw129 + 0132103 + o320 + bly321 2073, (2.3.15)

11



2.4 Pseudocomponentes

Muitas vezes aparecem certas restricoes nos limites das proporcoes dos
componentes de uma mistura. Estas restrigoes limitam as misturas a uma sub-
regiao. Os pseudocomponentes sao definidos como combinagoes das proporgoes dos
componentes originais. (Figura 2.4) Pode-se generalizar para uma mistura em que
as proporcgoes dos componentes puros tenham de obedecer a limites inferiores nao-
nulos, que chamados de L;. Obviamente a soma de todos esses limites tem de ser
menor que um, senao a mistura seria impossivel de preparar. Para um caso geral de

q componentes, pode-se escrever entao
q
0<Li<az e » Li<l i=12 ¢ (2.4.16)
i=1

Os teores da mistura em termos de pseudocomponentes, designados
! ~ ~
por z,, sao dados pela expressao
/ €Tr; — Lz

== 2.4.17

onde L = i L;.
i=1

Quando as proporg¢oes dos componentes devem obedecer a limites infe-
riores, a regiao experimental fica limitada e o problema fica mais facil de analisar em
termos de pseudocomponentes. Em muitas formulacgoes, a composicao da mistura
tem de satisfazer nao apenas limites inferiores como também limites superiores, o

que diminui ainda mais a regido que pode ser estudada. [Schabbach, 1999]

. ~ o . . /! ! / ~
Figura 2.4: x1,x9 e x3 sao os componentes originais, e x;,x, € T3 sao seus pseudo-
componentes.

12



2.5 Misturas com mais de trés componentes

Para os modelos de misturas com mais de trés componentes faz-se

apenas simples extensoes dos modelos para trés componentes.

Linear:

q
J=> b (2.5.18)
i=1

Quadratico:

gzz $Z+ZZb T, (2.5.19)

Cubico especial:

Z :)314—226 LT —1—222%,@ TjTp. (2.5.20)

i=1 i<j J 1<y j<k k

Do ponto de vista algébrico os modelos continuam sendo interpretados
da mesma maneira que nos casos anteriores. A maior dificuldade quando se tem mais
de trés componentes é a representacao grafica. Em alguns casos até pode-se fazer
alguma simplificacao, porque se descobre que um componente nao é importante, mas
em geral nao.

Para modelos de, por exemplo, quatro componentes acrescenta-se um

termo de quarta ordem byo3421 292324, OU, NO caso geral define-se

:Zb x2+ZZb xl:Uﬁ—ZZZb”kx TiTpt. . +bly T2 .. Ty, (2.5.21)

i<j J i<y j<k k

13



que tem um total de 29—1 termos, cujos coeficientes podem ser determinados usando-

se 27 — 1 ensaios, e cuja representacao geométrica exigiria um espaco de dimensao

q— 1.

14



Capitulo 3

Problemas de otimizacao

Problemas de otimizacao sao aqueles que procuram maximizar ou mi-
nimizar uma fungao numérica de uma ou mais varidveis, onde as varidveis estao
sujeitas a determinadas restricoes.

Na pratica, estes problemas aparecem inimeras vezes, por exemplo,
na producao de algum produto que obedece certas restrigoes (aceitacao no mercado,
qualidade, tempo de producao, espaco de armazenamento, etc) e deseja-se maximizar
ou minimizar uma fungao objetivo como lucro ou custo.

Pode-se formular um problema de otimizagao da seguinte forma:

Deseja-se determinar as n variaveis x, T, ..., x, que satisfazem as m

inequagoes ou equacoes

gi(z1, 29, ..;xy)8 = b i=1,...m (3.0.1)
<

e que maximizam ou minimizam a fungao

z = f(21,...,22) (3.0.2)

As relagoes 3.0.1 chamam-se restrigoes e a 3.0.2 chama-se funcao ob-
jetivo. Um ponto x que satisfaz 3.0.1 e 3.0.2 é chamado ponto 6timo. Em 3.0.1
os gi(z1,...,x,) sao fungdes e os b; sdo constantes. Em 3.0.1, somente uma das
trés relagoes <, =, > vale para uma determinada restricao ¢, mas podem variar de
restricao para restrigao.

Na prética, deseja-se uma aproximagao da realidade. Para um resul-
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tado mais sensato é importante uma boa formulagao do problema e uma boa inter-
pretacao dos resultados. Na formulacao do problema, o dificil é construir um modelo
suficientemente complexo que seja proximo ao problema real e que ainda assim seja
um problema factivel.

Pode-se classificar a implementacao do problema matemético em:
1) Modelagem - escrever o problema real num problema matematico.
2) Coleta de dados.
3) Compilacao.
4) Analise de sensibilidade da solugao.
Num problema de programacao linear tem-se as seguintes propriedades:

(1) O conjunto da regido viavel é convexa e tem um numero finito de vértices

(pontos extremos).

(2) O conjunto dos 1, ..., z,, que retorna um determinado valor z; da fungao obje-
tivo é um hiperplano, e hiperplanos que correspondem a valores diferentes, 2y,

da fung¢ao objetivo sao paralelos.
(3) Um maximo (minimo) local é um méaximo (minimo) global.

(4) Se o valor étimo da fungao objetivo for limitado, pelo menos um vértice do
conjunto convexo das solugoes possiveis sera 6timo. Além disso, basta mover-
se de um vértice a um vértice adjacente que serd possivel atingir o ponto étimo.
[Fritzsche, 1978]

Com estas propriedades, a procura da solucao 6tima fica assim definida:
o conjunto de solugoes compativeis de um problema de programacao linear é um con-
junto convexo fechado e a funcao a ser otimizada é um hiperplano. Este hiperplano
¢ deslocado paralelamente a si mesmo na dire¢ao do vetor gradiente enquanto ainda
mantiver algum ponto do conjunto de solugoes compativeis ao problema. Admitindo
o conjunto de solucoes compativeis limitado nesta dire¢ao, ha um momento em que
o hiperplano da funcao objetivo se torna um hiperplano suporte a pelo menos algum
dos pontos fronteira do conjunto de solugdes compativeis. Neste ponto é atingido o

otimo.
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3.1 Programacao nao-linear

A maioria dos problemas reais sao nao-lineares, o que dificulta ainda
mais comparando com problemas de programacao linear. Num problema nao-linear,
algumas (ou todas) propriedades descritas na segdo anterior sao violadas.

Para problemas de programagao nao-linear os algoritmos utilizados sao
os iterativos, onde a partir de um ponto x, calcula-se x1; e a partir de z; calcula-se
X9, € assim por diante. Isto implica que os algoritmos dificilmente alcangam a solucao
exata do problema e sim uma aproximagao da mesma.

Um aspecto a que deve ser dada atencao nos algoritmos iterativos é a
verificacao de que o algoritmo, de fato, gera uma sequéncia que converge ao ponto
6timo a partir de qualquer ponto de partida. [Fritzsche, 1978 e Friedlander, 1994]

Para a busca de um ponto 6timo, seja o problema

Minimizar f(z)
sujeita a x € S
f:R">ReSCR"

S é chamado conjunto factivel

(3.1.3)

Definicao 3.1.1. Um ponto x* € S € um minimizador local de f em S se e somente
se eziste € > 0 tal que f(x) > f(z*) para todo x € S tal que ||z — x*|| < e.
Se f(z) > f(z*) para todo x € S tal que x # x* e ||x — z*|| < €, diremos que se trata

de um minimizador local estrito em S.

Definicao 3.1.2. Um ponto x* € S é um minimizador global de f em S se e somente
se f(x) > f(x*) para todo x € S. Se f(x) > f(z*) para todo x € S tal que x # z*,

diremos que se trata de um minimizador global estrito em S.

De forma analoga, definem-se maximizadores locais e globais. Observa-
se que “maximizar f”é equivalente a “minimizar — f”, assim pode-se falar, sem perda
de generalidade apenas de “minimizacao”.

A seguir tem-se um resultado fundamental para problemas de otimizagao.

Teorema 3.1.1. (Bolzano-Weierstrass) Uma fun¢ao real continua f, definida em

um conjunto fechado e limitado S C R™, admite um minimizador global em S.

O vetor gradiente é extremamente importante na programacao nao

17



linear. Ao se procurar o ponto 6timo normalmente quando pesquisa-se na direcao

do gradiente obtém-se um ponto melhor.

Definigao 3.1.3. O gradiente de uma func¢do escalar f(xy,xa,...,x,) em qualquer
ponto x € o vetor cujas componentes sao as derivadas parciais de f em um ponto

x = (r1,%9,...,x,) com relagdo a estas varidveis, isto €,

of of  9f )t . (3.1.4)

Gradf =V f(z) = (69&1’ 913’ B

3.2 Condicoes de otimalidade para minimizacao

sem restricoes

Resultados para fungoes de uma variavel:

R1-Seja f : R — R, f € C'. Se z* é um minimizador local de f em
R, entao f'(z*) =0.

R2-Seja f : R — R, f € C?. Se 2* é um minimizador local de f em R,

entao
(i) f'(z*) =0;
(ii) f"(z*) = 0.

Condigao necessaria de primeira ordem:
Seja f: R* — R, f € C'. Se z* é um minimizador local de f em R,
entdao V f(xx) = 0.

0*f ()
&Bi@xj

Definigao 3.2.1. Matriz hessiana de f : H(z) = V?f(z) = { ] (matriz das

derivadas parciais de sequnda ordem em x.

Definicao 3.2.2. Uma matriz A € dita semidefinida positiva se x* Az > 0, Vo € R",

escrevemos A > 0.

Condigoes necessarias de segunda ordem:

Seja f : R® — R, f € C?. Se z* é um minimizador local de f em R",
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(ii) V2f(z*) é semidefinida positiva.

Condigoes suficientes de segunda ordem:
Seja f: R* = R, f € C?. Se z* € R", Vf(z*) =0, e V2f(z*) > 0,

entdo z* é um minimizador local estrito de f em R™. [Friedlander, 1994]

3.3 Modelo de algoritmo com buscas direcionais

Dado x € R™, se V f(x) # 0, sabe-se que z nao é um minimizador local
de f em R". Entao em toda vizinhanca de x deve existir z € R” tal que f(2) < f(z).
O objetivo ¢é caracterizar as direcoes a partir de x, nas quais é possivel achar um
ponto z € R™ que minimize f. [Friedlander, 1994]
Proposigao 3.3.1. Sejam [ : R" = R, f € C',z € R" tal que V f(x) # 0,d € R" tal
que Vi f(z)d < 0. Entao existe @ > 0 tal que f(x + ad) < f(x) para todo o € (0,a].

As diregoes d € R", tais que V' f(x)d < 0, sdo chamadas diregoes de
descida a partir de x. A existéncia dessas direcoes sugere algoritmos para minimizar

uma funcao sem restrigoes.

3.3.1 Meétodos classicos de descida

Método do Gradiente:

E um dos métodos mais antigos e mais simples de minimizacao de uma
fungao de varias variaveis. [Friedlander, 1994]

Seja f uma funcao continua, com derivadas parciais de primeira ordem
continuas em R™. Se z;, € R" é tal que V f(xy) # 0, os passos para determinar

iterativamente . sao:
1) Calcular dy = =V f(z);
2) Determinar \g, minimizador de f(zy + Adj) sujeito a A > 0;
3) Fazer xy1 = x) + \pdy.

Este método converge devagar, mas tem a vantagem de precisar de
poucas informagoes com relagao a matrizes. (Nao precisa calcular a inversa da matriz

Hessiana.)
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Método de Newton:

[Friedlander, 1994]

Se zy, é tal que V f(zy) # 0, os passos para determinar x,; sao:

1) Determinar dy tal que

ng(l‘k)dk == —Vf(l‘k),
2) Fazer zy11 = xp + \pdg.

Este método tem boas propriedades de convergéncia, mas tem a desvan-
tagem de ter que calcular o inverso da hessiana.

E ainda, surge a seguinte pergunta: dj é sempre uma direcao de
descida?

Infelizmente, dy pode nao ser uma direcao de descida se V2 f(zy) nao
for definida positiva. Por exemplo, a fungao f(z,y) = 1(¢752—y2) no ponto o = (0,1)*

2
verifica que:

Vf(zy) = (0,-1)", e V3f(xg) = < é _01 > . (3.3.5)

Neste caso a direcao de Newton ¢é
dy = (O, —1)t, € th(JTo)do =1>0,

ou seja, dg ¢ uma direcao de subida. Neste caso bastaria escolher d= —dy para obter

uma direcao de descida. Mas poderiamos ter uma situacao sem conserto:
flay) =a"+zy+ (1+y)* em o= (0,0)

tem-se

V(o) = (0,2) e V2f(xo) = (? ;)

Assim
do = (—2, O)t € th($0)d0 = 0.
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Métodos Quase-Newton:

[Friedlander, 1994]

No método do Gradiente escolhemos

e, no método de Newton,

d, = —(V* f(ax)) "'V f (). (3.3.7)

Outros métodos podem ser definidos fazendo

onde G € R™™ é uma matriz simétrica. Se G}, for definida positiva,
dy € uma direcao de descida.

O objetivo de determinar matrizes GG, é para reduzir o trabalho com-
putacional do método de Newton e ainda assim convergir para a solugao por uma
maneira mais eficaz que pelo método do gradiente.

O algoritmo correspondente é:

Sejam xy € R”, Gy € R™" simétrica e definida positiva. Se

V f(xr) # 0, temos a iteracao:
1) Calcula-se d = -GV f(xy)
2) Determinar A\ e definir x4, = xp + Apdy.

3) Determinar Gy simétrica definida positiva tal que
Grar(Vf(2j1) = Vf(z)) =2jpa —x; Vi< (3.3.9)

Uma férmula com estas propriedades, popular devido ao seu desem-
penho numérico, é devida a Broyden, Fletcher, Goldfard e Shanno (BFGS):

1 tG t tG G t
GBFGS — @, + ( gy ka) PPy PraiGk  GrRkPy (3.3.10)

¢t pk DLk qipw
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onde

Pk = Ml = Tp1 — Ty,

qx = Vf(@rr) — Vf(a).

3.4 Meétodos de otimizacao restrita

A maioria dos métodos de programacao nao linear restrita que existe

na literatura representa um dos trés seguintes conceitos: [Friedlander, 1994]

- métodos de direcoes viaveis;

- transformacao do problema restrito em uma sequéncia de problemas irrestritos,

através do uso de fungoes penalidade;

- uso de tolerancias flexiveis para acomodar tanto vetores vidveis como nao

viaveis.
3.4.1 Programacao quadratica seqiiencial

A programacao quadratica seqiiencial é uma abordagem para resolver
problemas gerais de programacao nao linear, que consiste em resolver uma sequéncia
de problemas de programagao quadratica. Nao é trivial desenvolver algoritmos efi-
cientes para este problema. Uma boa referéncia é o capitulo 10 de Fletcher [1986].

Dada x;, uma aproximacao a solugao de

Minimizar T

o /(@) (3.4.11)
sujeita a h(z) =0

onde f : R®" — R, h : R" — R™, m < n. associa-se o seguinte problema de pro-

gramacao quadratica:

Minimizar ¢(d) = V' f(z))d + 3d'Qxd

(3.4.12)
sujeita a  h(zg) + Jh(xr)d =0

sendo que para satisfazer as condigoes de otimalidade o ideal seria que @) fosse
uma aproximagao de V2L(zy, \¢), sendo A\ uma estimativa dos multiplicadores de

Lagrange associados a z*.
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O algoritmo respectivo é:

1) Dados zy e Ag, estimadores de z* e A*, resolver 3.4.12, determinar dy e A1,
onde A\gy1 € o vetor de multiplicadores de Lagrange associado a solucao de
3.4.12.

2) Definir z441 = o) + agdy, onde oy é escolhido de maneira a fazer decrescer uma

“funcao de mérito” adequada.

3) Calcular Qgy1, em geral, dependendo dos multiplicadores de Lagrange do sub-

problema quadratico resolvido no item 1.

3.4.2 Funcoes de penalidade

O método de funcgoes de penalidade é um procedimento que tem por
objetivo aproximar problemas de otimizagao com restri¢oes, por problemas de oti-
mizagao sem restricoes. Tem-se esta aproximagcao adicionando-se a fungao objetivo
alguma parcela que penaliza pela violagao das restricoes. Essa parcela esta asso-
ciada a um parametro p que determina quao severa ¢ a penalidade, bem como a
maneira como o problema irrestrito se aproxima do original. Af surge a questao de
como resolver o problema irrestrito, quando a funcao objetivo contém uma funcao
penalidade. [Gonzaga, 1989 e Loesch, 1999.]

Seja o seguinte problema restrito:

Minimizar  f(x)

3.4.13
gi(z) >0 i=1,2,...m ( )

onde f: R — R é uma fungao continua, e as restrigoes g;(x) > 0 determinam um
conjunto vidvel F, sendo as fungoes g;(x) continuas.
Substituimos por um problema irrestrito

Minimizar f(z) + uP(z) (3.4.14)

onde p é uma constante positiva e P : R® — R é uma funcao que

satisfaz:
a) P(z) é continua em R";
b) P(z) >0 VxeRY
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c) P(x) =0 se e somente se x € F.

P, definida assim, é uma funcao de penalidade.

Quanto maior for o valor de u, estamos penalizando mais a violagao
da restricao.

A idéia fundamental é que se p cresce indefinidamente, a solug¢ao do

problema 3.4.12 sera cada vez mais proxima da solucao de 3.4.11.
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Capitulo 4

Metodologia

O objetivo deste trabalho é modelar e otimizar a formulacao de mis-
turas de materiais ceramicos. Este modelamento permite a verificacao do efeito das
proporcoes dos componentes de uma mistura sobre as propriedades de um determi-
nado sistema.

A ferramenta de resolucao é o computador, dado que os problemas
reais aos quais as técnicas normalmente se aplicam conduzem a solugao de modelos
de porte médio ou grande, de solucao manual impraticavel.

Para isto, faz-se o uso da técnica de planejamento experimental com
o auxilio da estatistica, da algebra linear e da teoria de otimizacao para assim, con-
seguir a fundamentacao para o melhor modelo e também para os melhores resultados.

A partir dai, deve-se fazer a transformacao de um problema real para
um problema matematico (modelagem). Faz-se os ajustes das restrigoes (propriedades)

na forma de polinémios e nas formas exponencial e poténcia:

Linear:

q
g=> bz (4.0.1)
=1
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Quadratico:

bix; + Z Z b x;x;. (4.0.2)

i<j

HM

Cubico especial:

— Z bz + Z Z by + Z Z Z b} p i T (4.0.3)

i=1 i<j J i<j <k k
Exponencial:
J= AxeXizbivi, (4.0.4)
Poténcia:
g=Ax]]a" (4.0.5)

A partir dai busca-se a teoria matematica de otimizacao. Estuda-se
os casos e modelos de programacao linear, nao linear, com e sem restri¢coes. Assim
segue-se para exemplos praticos de misturas aplicadas a materiais ceramicos. Os

dados dos problemas sao obtidos de outros trabalhos nesta &area.

4.1 Programacao computacional

O software usado é o MATLAB, wversdo 6.0.0.88 Release 12, Math-
works, 2000. [Matsumoto, 2002 e Chapman, 2003| Foi utilizado o toolbox optim com
as rotinas linprog para os testes iniciais de programacao linear e fmincon para o caso

mais geral, ou seja, programagao nao-linear com restrigoes.
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A rotina fmincon mostra-se eficiente, ja que encontra o minimo de uma

funcao de varias variaveis com restricoes da forma:

Minimizar F(z) sujeito a
Arx < B

Aeqx = By

4.1.6
Cx <0 ( )

Ceqr =0

LB<xz<UB

A rotina é separada em otimizacao de média e de larga escala, depen-

dendo dos parametros dados pelo usuario. Neste trabalho estuda-se otimizacao de

média escala, onde o usudrio entra com a fungao objetivo, com as restri¢oes e com

uma aproximacao inicial .

A rotina usa o método de programacao sequencial quadratica, na qual

um subproblema de programacao quadratica ¢é resolvido em cada iteracao. E ainda

uma estimativa da hessiana e dos lagrangeanos sao retornados a cada iteragao usando

a férmula BFGS (visto no capitulo 2).

Segue o roteiro de entradas e saidas da implementacao feita.

O usuério deve inserir um arquivo *.dat como segue o modelo:

p

n

T11 Tin

Tp1 Lpn

valiy valyy, § limy
<
>

valy, Valmn ; lim,,

sendo que, nesta ordem, temos:

p - quantidade de varidveis independentes (incégnitas)

m - quantidade de propriedades

n - quantidade de dados por propriedade

vetores x;
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propriedades § limites

Depois de ler os dados de entrada sao gerados os ajustes para cada
propriedade. O usudrio recebera esta informacao, assim como, o fator de correlacao
R? indicando se o ajuste ¢ bom ou nao.

O usuario deve escolher as equacoes mais satisfatorias, ou de mesma
forma, escolher as equagoes que melhor representem a realidade das propriedades, se
ele souber.

A partir dai a implementacao retorna a solucao usando a iteracao
BFGS. Além disso um valor para a constante de penalidade p € escolhida pelo usuério,
implicando na robustez da solucao, entendida como a baixa sensibilidade da mistura
em relacao a variacoes de parametros nao controlaveis do sistema considerado. O
usuario recebe o valor de cada variavel e também o valor 6timo da fun¢ao otimizada.

Algumas telas da execucao do programa em MATLAB encontram-se

nos anexos.

4.2 Aplicacao do software desenvolvido em pro-

blemas de formulacao de produtos ceramicos.

4.2.1 Formulacao de fritas ceramicas

Esta parte do trabalho teve como base o estudo de fritas transparentes
com chumbo por [Schabbach, 1999a] (vale observar que o uso do chumbo néo ¢é usual
em preservacao ao meio-ambiente) . Para esse sistema foi construido um diagrama
ternario e as propriedades de interesse (coeficiente de expansao térmica, ponto de
amolecimento, brilho e dureza) foram medidas em cada ponto do delineamento. Esses
pontos, uniformemente espagados, determinam uma regiao de formulacao no interior
dos diagramas. Cada ponto correspondeu a uma mistura de diferentes proporgoes.

Foram formuladas seis fritas do tipo borossilicato de chumbo, cujos
percentuais dos constituintes SiOy, PbO e B3 foram variados de acordo com um
delineamento em pseudocomponentes, L-simplex {3, 2}, mostrado na Figura 4.1.

Com as quantidades das matérias-primas definidas, foi realizada a pe-
sagem e a fusao em cadinho, obtendo-se, assim, as oito fritas para a andlise. As
propriedades de interesse - coeficiente de dilatagao térmica, brilho, ponto de amole-

cimento e dureza - foram medidas para cada uma das formulagoes do delineamento.
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$i02

B203 50 PhO

Figura 4.1: Sub-regiao do simplex original utilizada para formulacao de fritas do tipo
borossilicato de chumbo contendo PbO, SiOy e B;O3 ¢ 3 % de NaNOs.

Para analisar os aspectos relacionados a superficie, como brilho e transparéncia foi
feita a aplicacao a binil dos esmaltes em pecas de biqueima. Os esmaltes foram obti-
dos com a composicao padrao de 93 % de frita, 6,5 % de caulim, 0,5 % de bentonita,
0,15 % de CMC em 150 ml de dgua. O tempo de moagem em moinho excéntrico foi
de 25 minutos. Tomou-se o cuidado de verificar e, caso necesséario, ajustar a den-
sidade, o residuo e a viscosidade dos seis esmaltes para valores similares. As pecas
foram queimadas em forno de passagem de laboratério a 1000 °C' durante 2 horas.

O brilho foi medido utilizando um brilhometro micro-TRI-gloss, de
acordo com normas ASTM, DIN e ISO. Apéds a calibracao com uma superficie preta
padrao, o brilhometro foi posicionado sobre as superficies das pecas esmaltadas. O
valor numérico fornecido corresponde a reflexao da superficie quando incide-se sobre
a mesma uma luz com um angulo de incidéncia de 20° . O coeficiente de expansao
térmica e o ponto de amolecimento das fritas foram medidos num dilatometro Orton
com taxa de aquecimento de 7°C/min. Os corpos de prova para o ensaio dilatométrico
foram preparados através da moagem a seco das fritas. O pd obtido foi pressio-
nado levemente sobre uma navicola e queimado a 850°C. O acabamento superficial
e dimensional foi realizado com esmeril.

As medidas de dureza Mohs foram realizadas com um kit de dureza
Mohs Biosystems. Foi aplicada uma pressao uniforme sobre as superficies das pecas

esmaltadas com cada mineral do kit até se observar a presenca de riscos.
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4.2.2 Formulacao de misturas pozolanicas

Esta parte do trabalho, baseado em Nardi (2004a), investiga as mis-
turas pozolanicas, em escala laboratorial, tendo como componentes a cal hidratada
comercial, um residuo proveniente de termoelétrica (cinza volante) e a 4gua necesséria
ao desenvolvimento das reacoes de hidratacao. Os limites de trabalhabilidade foram
testados. Pontos experimentais, correspondendo a combinacao de 3 componentes
foram definidos. Os corpos-de-prova foram elaborados por compactacao mecanica
manual e avaliados apds 28 dias de cura, tendo sido medida a resisténcia a tracao
por compressao diametral.

A regiao a ser estudada, correspondendo a situagao onde todos os com-
ponentes estao restritos a seus limites inferiores e superiores é representada por um
sistema de coordenadas triangulares, onde a area escolhida é contornada, neste caso,
pelo poligono quadrangular abed, cujos valores dos vértices sao mostrados na Figura
4.2.

01 0z 03 04 05 06 OF OF 03
calg Chaz ¢ 3

Figura 4.2: Regiao representando todas as combinagoes possiveis entre os compo-
nentes.

Inicialmente, cada mistura foi trabalhada manualmente a seco até atin-
gir homogeneizacao constante em sua coloracao. Em seguida, mecanicamente, em
misturadora marca Solo Test, modelo PU 20, durante 5 minutos a velocidade de 80
rpm, sendo, a seguir, adicionada a agua para obtencao da percentagem calculada na
composicao final da mistura. O trabalho prosseguiu, entao, por mais 5 minutos.

Para cada mistura foram produzidos 3 corpos-de-prova,com 5 c¢m de
altura por 5 cm de diametro, confeccionados imediatamente apds a mistura. A com-
pactacao foi executada manualmente por um compactador miniatura com soquete
cilindrico de ago, compactando-se o material em uma tnica camada e em cilindros

apropriados. A energia de compactagao utilizada foi de 169.253 kgf.m/m3 (energia
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intermedidria, Método DNER-ME 48-64), sendo o niimero de golpes calculado pela
formula da energia de compactagao por unidade de volume de material compactado.

Cada corpo-de-prova foi lacrado em trés sacos plasticos, evitando assim
um fator sem controle, oriundo da perda ou acréscimo de umidade e da carbonatacao
devido ao diéxido de carbono (C'O,) contido no ar. O tempo de cura adotada foi de
28 dias.

O processo de cura ocorreu em estufa (marca Fanem, modelo 320-SE)
com circulagao de ar e a temperatura de 40°C' + 0, 5°C' controlada automaticamente
por adaptagao de equipamento eletronico (marca InControl).

Todos os corpos-de-prova foram imersos em agua por 24 horas, apos o
periodo de cura e antes do ensaio de tracao por compressao diametral.

Todos os ensaios foram efetuados em triplicatas e tomadas as médias
com tensoes calculadas em kPa. O intervalo de variacao admitido, em torno da
média, foi de mais ou menos 10(Wykeam Farrance, capacidade 10 toneladas, modelo
n? 10071) nos ensaios de tragao foi operada a uma velocidade de ruptura constante

de 1,5 mm/min.

4.3 Formulacao de Massas Ceramicas Triaxiais

Nesta parte do trabalho, baseado em Correia (2005), usou-se a técnica
de experimentos com misturas para a obtencao de composicoes de massas ceramicas
triaxiais, destinadas a fabricacao de produtos ceramicos, sujeitas as restricoes nas
principais propriedades tecnoldgicas, critérios de otimizacao e a condigcoes especificas
de processo. Para justificar e correlacionar os resultados, os efeitos dos aspectos estru-
turais e microestruturais do material a cru e sinterizado nas principais propriedades
do produto final foram analisados.

As matérias-primas utilizadas foram uma mistura de argilas, feldspato
potéssico e areia quartzosa, todos fornecidos pela Colorminas (Criciima, SC). A
composicao quimica das matérias-primas foi determinada por Fluorescéncia de Raios
X (FRX). As fases cristalinas presentes foram identificadas por Difracao de Raios X
(DRX) e quantificadas via anélise racional.

Para definir as misturas das matérias-primas a serem investigadas foi
utilizado um arranjo simplex-centrdide {3,2 }, aumentado com pontos interiores (to-

tal de dez pontos), Figura 4.3.
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Figura 4.3: Sistema ternario argilominerais-quartzo-feldspato.

As misturas selecionadas foram processadas seguindo os procedimentos
da industria de revestimentos ceramicos: moagem a tmido (residuo em 325 mesh
inferior a 1,0 % em peso), secagem (cerca de 24 h ou até peso constante), umidificagao
(6,5+0,2 % em peso, base seca) e granulacao, tendo sido preparadas trés bateladas
para cada composigao (replicagoes).

A distribui¢ao granulométrica das misturas em pé foi obtida por um
medidor de particulas a laser Coulter LS 230, apds dispersao em agua deionizada
contendo defloculante. Com cada mistura, foram preparados corpos-de-prova planos
(50 x 8 x 5mm?, usando 4,0 g de material por pega) e corpos-de-prova cilindricos
(20 x 10mm3, usando 4,5 ¢ de material por peca). Em ambos os casos, os corpos-
de-prova foram obtidos por compactagao uniaxial (prensa Gabbrielli, 10 ton), com
uma pressao de compactacao de 47 MPa. Apds a compactacao, as pecas foram secas
a 110 5 °C até peso constante, queimadas a 1170 °C por 1 h (taxa de 3,20 °C/min
até 600°C, e 4,75 °C/min de 600 a 1170°C), e resfriadas naturalmente. Para cada
propriedade avaliada, o valor final considerado foi a média dos resultados obtidos na
medida de 10 corpos-de-prova.

A retracao linear (RL) foi determinada com base na variagao, devida
a queima, do comprimento dos corpos-de-prova planos (paquimetro Mitutoyo, reso-
lugao de 0,05 mm). A resisténcia mecanica das pecas foi determinada como médulo
de ruptura a flexdo em 3 pontos, apés secagem (MRS) e apés queima (MRQ), usan-

do uma méquina de ensaios mecanicos Shimadzu Autograph AG-25TA, com uma
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velocidade de 0,5 mm/min, conforme norma ISO 10545-4 [16].

O coeficiente de expansao térmica linear (CET) foi determinado entre
300 e 500°C usando um dilatometro Barh DIL 801 L. Os ensaios foram realizados
com amostras de 20 mm de comprimento inicial, com taxa de aquecimento de
10 °C/min até 1000 °C.

A absorgao de dgua (AA) e a densidade aparente (DA) foram deter-
minadas com os corpos-de-prova cilindricos usando o principio de Arquimedes para
imersdo em agua e em mercurio, respectivamente (balanca digital analitica Denver
DE 1004, resolucao de 0,1 mg). A densidade aparente foi determinada para corpos
secos (DAS) e apds queima (DAQ). Para estas propriedades, o resultado final foi a

média das medidas obtidas para cinco corpos-de-prova.
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Capitulo 5

Resultados e discussoes

5.1 Programacao nao-linear aplicada a formulacao

de uma frita ceramica

Neste problema foram objeto de estudo fritas transparentes com chumbo.
As propriedades de interesse foram coeficiente de expansao térmica, ponto de amole-
cimento, brilho e dureza. [Schabbach, 1999a]

Para obtencao das fungoes de restrigoes foram usados ajustes lineares,
quadraticos e exponenciais. Para as propriedades de interesse citadas o modelo
quadratico em conjunto com o modelo exponencial mostrou-se mais adequado. O
objetivo foi minimizar o custo de producao. Foi usada programagcao nao-linear, ja
que as restrigoes sao polinomios quadraticos e exponenciais.

Foram formuladas seis fritas do tipo borossilicato de chumbo, cujos
percentuais dos constituintes SiOs, PbO e B,O3 foram variados de acordo com um
delineamento em pseudocomponentes. [Schabbach, 1999a]

Seguem as composicoes das fritas de borossilicatos de chumbo e seus
respectivos valores de brilho, expansao térmica («) e ponto de amolecimento (PA).

Todas as formulagoes estudadas apresentaram dureza Mohs 4, ou seja,
foram riscadas com a apatita. Portanto, qualquer formulacao dentro da regiao de-

limitada para o experimento terd dureza Mohs 4. [Schabbach, 1999a]
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Tabela 5.1 Conjunto de Pseudocomponentes e fragbes em massa dos componentes

originais.

Pseudo | Pseudo | Pseudo | SiOy | PbO | ByO5 | Brilho o PA

Frita T Ty Ty 21 % | 20 % | 23 % 10~ 7°C~1 | °C
1 1 0 0 56,7 | 33,3 10 9,9 61,3 650
2 0,5 0,5 0 45 45 10 60,4 83,3 565
3 1 0 33,3 | 56,7 10 129,4 93,2 490
4 0,5 0,5 33,3 | 45 21,7 | 110,7 66,1 495
5 0 1 33,3 | 33,3 | 33,3 | 103,1 69 515
6 0,5 0 0,5 45 | 33,3 | 21,7 | 654 60,6 680
7 0,42 0,24 0,34 43 39 18 70,5 56 655
8 0,29 0,24 0,47 40 39 21 81,2 56,7 610

As equagoes para os modelos linear, quadratico e exponencial (em ter-
mos de pseudocomponentes) para os trés componentes citados acima sao apresenta-

dos a seguir.
Sejam x1 = S0y, 9 = PbO e x3 = By0s.

1. Brilho
g(z:) = 10,352, + 124,07 2, + 105,03 2 R?=0,983773  (5.1.1)
J(zi) = 9,92,+129, 4 2,4+103, 1 253—37 2,25/ 435, 6 2,25 —22, 2 Ty R?=1
(5.1.2)
9(z;") = 2,19361 * exp (1,88313 ) + 4, 14995 xy + 4 ) R? =0, 836295
(5.1.3)
2. Expansao Térmica
J(zi") = 63,252, + 90,97 24 + 62, 53 15 R? = 0,792431 (5.1.4)
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J(z;") = 61,32,+93, 21y +69 15+24, 22, 25" — 18,2 2, 24 — 60 224 R?=1

(5.1.5)

J(zi') = 1,15629 * exp (3, 99785z, + 4, 36777z + 4 23) R? =0, 769584
(5.1.6)

3. Ponto de Amolecimento

J(zi') = 678,52, 4 476, 5 x4 + 542, 514 R? = 0,792431 (5.1.7)

J(x;) = 650 ) 4+ 490 2, + 515 2 — 20 25" + 390 2y x5 — 30 2oy R?=1
(5.1.8)

y(z:') = 0,180521 * exp (8, 23915 x| + 7, 88608 xy + 8 x3) R? =0,778918
(5.1.9)

Para todas as propriedades acima, o modelo quadrético, e/ou o quadratico
em conjunto com o exponencial mostrou-se mais adequado do que o linear. Foi tra-
balhado com uma fun¢ao objetivo custo dada por f(x1,zs, x3) = 2021 + 5022 + 30z3.

E ainda por fim foi adicionada uma funcao barreira, escolheu-se o valor de penali-
dade p = 10. Lembrando que quanto maior este valor, maior é a penalizagdo. As

restrigoes foram limitadas com os seguintes valores,
1. Brilho < 60;
2. 60 < expansao térmica < 65;
3. 520 < ponto de amolecimento < 620;

Assim, foi usada a rotina fmincon que retornou a solucao étima z*.
A seguir sao relacionados algumas possiveis solugoes obedecendo a
diversos critérios. A solucao final dependera da interpretacao e objetivo de cada

usuario.
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Tabela 5.2: Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Equagoes

com maior R?

Propriedades | Modelo | R?
Brilho Quadratico | 1
Expans T. | Quadratico | 1
P. Amolec. | Quadratico | 1
| 1 =810y | x5 = PbO | x3 = ByO3 | Custo (u.m)
Solugao:
0,50389 0,20227 0,29384 29,0065

Tabela 5.3 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Equacoes

na forma exponencial

Propriedades Modelo R?
Brilho Exponencial | 0,836295
Expans T. | Exponencial | 0,769584
P. Amolec. | Exponencial | 0,778918
- Ir1 = SZOQ% To = PbO% T3 = B203% CUStO (um)
Solugao:
0,70644 0,14678 0,14678 25,8711

Tabela 5.4 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Com-

binacao entre as equagoes quadraticas e exponenciais

Propriedades Modelo R?
Brilho Quadratico 1
Expans T. Quadratico 1
P. Amolec. | Exponencial | 0,778918
- I = SZOQ% To = PbO% I3 = BQOg% CU.StO (um)
Solucao:
0,52469 0,16467 0,31065 28,0464
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A seguir tem-se a solugao geométrica encontrada por [Schabbach, 1999a].
Esta solucao foi encontrada a partir de modelos quadraticos nas restricoes e com

funcao objetivo sem funcao barreira.

5i0;

Area de intersegio
» Formula otimizada em
relagio ao custo

Figura 5.1: Solucao encontrada pela interscecao dos valores exigidos das propriedades
brilho, coeficiente de expansao térmica, em 10~7.9C~!, e ponto de amolecimento, em

oC.

Relativamente ao custo os valores encontrados graficamente por [Scha-
bbach, 1999a] estao sendo satisfeitos pelo modelo computacional. Ou seja, podemos
dizer que as solucoes se completam, possibilitando assim, a selecao das melhores

combinagoes das trés matérias-primas em questao para minimizar o custo.

5.2 Programacao nao-linear sem restricoes apli-

cada a formulacao de cimento Pozolanico

Neste problema o objetivo foi maximizar o médulo de ruptura de um
cimento Pozolanico constituido por uma mistura de trés componentes: cinza volante,
cal e dgua, expresso em pseudocomponentes.

Os dados experimentais foram obtidos por Nardi [2004a], e estao mostra-

dos na tabela seguinte,
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Tabela 5.5 Fracoes em massa dos componentes originais e seus respectivos pseudo-

componentes.

cinza | cal | dgua | Pseudo | Pseudo | Pseudo | MR

Ponto | 1 % | 2 % | x5 % T Ty Ty (kPa)
1 80 10 10 1 0 0 250

2 10 80 10 0 1 0 785

3 10 65 25 0 0,7857 | 0,2143 | 876

4 65 10 25 | 0,7857 0 0,2143 | 516

5 45 45 10 0,5 0,5 0 773

6 10 72,5 | 17,5 0 0,8929 | 0,1071 | 1689

7 37,0 | 37,5 25 | 0,3929 | 0,3929 | 0,2142 | 1174

8 72,5 10 17,5 | 0,8929 0 0,1071 | 612

9 41,25 | 41,25 | 17,5 | 0,4464 | 0,4464 | 0,1072 | 2787

As equagobes objetivo encontradas foram:

MR = 556,39z, + 1293, 37z4 + 2105, 2225 R?

linear

—0,1587 (5.2.10)

MR = —64, 3313214656, 59312 — 64416, 225+3677, 4221 12+84468, 51 23+84646, 5ro15
(5.2.11)

}%2

quad

=0,793994

MR = 53,61z + 774,535 — 63277, 8z + 2262, 72125 + 81655125 + 81833, 17525
(5.2.12)

'+1904876$1$2$3 f#

cub

= 0,837646

MR = 838, 583 % ¢(70.70021+0,3152241,75342w) - B2 — () 0350685 (5.2.13)

erp

onde z1 = cinza; x5 = cal e x3 = agua.
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Pelo fator R? percebe-se que as equacoes linear e exponencial acima
nao descrevem de forma desejada um modelo para o moélulo de ruptura. Isto foi
observado também por [Nardi, 2004a] graficamente.

Como no problema 1, foi usada a rotina fmincon, mas como nosso
objetivo é maximizar a funcao objetivo e nao minimizar, fizemos funcao objetivo =
-MR;

A seguir sao relacionados algumas possiveis solucoes obedecendo a
diversos critérios. A solucao final dependera da interpretacao e objetivo de cada
usuario.

Tabela 5.6 Solugao maximizando MR na forma quadratica

r1 = cinza

To9 = cal

r3 = agua

MR (kPa)

0,5039

0,2023

0,2938

915,1302

Tabela 5.7 Solugao maximizando MR na forma ctibica

T = cinza

To = cal

r3 = agua

MR (kPa)

0,5039

0,2023

0,2938

654,8298

5.3 Formulacao de massas ceramicas triaxiais

5.3.1 Programacao nao-linear aplicada a otimizacao da re-

sisténcia mecanica de corpos ceramicos

Analogamente aos problemas anteriores, quer-se desenvolver revesti-
mentos ceramicos cujas propriedades sao determinadas pela combinacao de matérias-
primas. Neste trabalho, foram utilizadas dez formulagoes constituidas por uma mis-
tura de argilas, feldspato e areia quartzosa, que foram processadas sob condigoes
Estes dados

foram obtidos por Correia [2005]. Os modelos de regressao calculados relacionam

semelhantes as utilizadas na industria de revestimentos ceramicos.

as propriedades médulo de ruptura, densidade aparente, absorcao de agua, retracao
linear e coeficiente de dilatacao linear com as propriedades de matérias-primas. Tais
modelos foram usados para delimitar composicoes que permitam produzir um corpo
ceramico com caracteristicas de grés porcelanico.

Neste sistema de componentes independentes argila-feldspato-quartzo

foram estabelecidos por exigéncias de processamento, limites inferiores de 20% de
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argila, 15% de feldspato e 15% de quartzo. Sendo x; a fracao ideal de argila, x»
feldspato e x3 o quartzo, e desejando-se produzir grés porcelanico, alguns requisitos

para com as propriedades precisam ser obedecidos, sao eles:
MRS > 3MPa

5107 °C~' < CET <8.107°°C™*
RL <9,5%
DAS > 1,899.cm_3
DAQ > 2,3g.cm™3
AA <0,5%

sendo, MRS: Resisténcia mecanica apds secagem; CET: Coeficiente de expansao
térmica; RL: Retracao linear; DAS: Densidade aparente a corpos secos; DAQ: Den-
sidade aparente apds queima; AA: Absorcao de dgua.

Os valores para o cédlculo das propriedades seguem na tabela abaixo:

argila | felds | quartzo | MRS CET RL DAS DAQ AA
Ty To T3 (MPa) | (1079 °C™Y) | (%) | (g.em™) | (g.em™) | (%)
0,7 | 0,15 0,15 3,07 4,12 11 1,9 2,44 0,25
0,2 | 0,65 0,15 1,36 6,72 10,91 1,73 2,35 0,09
0,2 | 0,15 0,65 1,28 10,06 3,51 1,7 1,85 12,74
0,45 | 04 0,15 3,11 5,63 9,63 1,88 2,42 0,03
0,45 | 0,15 0,4 3,13 6,23 7,4 1,91 2,26 3,24
0,2 0,4 0,4 1,29 8,49 10,14 1,69 2,33 0,16
0,367 | 0,317 | 0,316 2,81 6,8 8,70 1,87 2,36 0,21
0,533 | 0,233 | 0,234 3,19 4,82 9,06 1,89 2.4 0,06
0,283 | 0,483 | 0,234 2,03 6,52 9,97 1,78 2,39 0,06
0,283 | 0,233 | 0,484 2,19 7,96 7,02 1,79 2,14 4,93

A partir dos valores acima para as propriedades e as respectivas com-
posicoes de argila, feldspato e quartzo, foram calculadas as equagoes de regressao

seguintes.
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Lineares:

MRS = 5,053z, + 0,773z + 0,78625  R? =0, 7612 (5.3.14)
CET = 1,026z, + 7,133z + 12,94425  R* = 0,963 (5.3.15)
RL = 11,498z + 13,8112, + 0,491z  R*=0,821 (5.3.16)
DAS = 2,102z, + 1,654x5 + 1,641z  R?* = 0,767 (5.3.17)
DAQ = 2,643z, + 2,563z +1,62325  R? = 0,836 (5.3.18)
AA = —3,4372, — 5,704z, + 16,5523  R*=0,75 (5.3.19)
Quadraticas:

MRS = 0,49192,—1, 2729—1, 59923+14, 22721 29+15, 5642, 25—0, 1387025 R = 0,994
(5.3.20)

CET = 3,1352145, 96825416, 094x5+1, 5832129 —15, 31212540, 227x515 R? = 0,989
(5.3.21)

RL = 17,4242, 411, 8352, —7, 634x3—25, 431, 25— 1, 33621 23+43, 272025 R2 = 0,994
(5.3.22)
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DAS = 1,6442,+1, 57825+1, 37625+1, 03311 20+1, 82221 23—0, 2027505 R = 0, 982
(5.3.23)

DAQ = 2,5062142, 038%5+0, TATw3+0, 2322122 +1, 6097, 35+3, 442925 R? = 0,994
(5.3.24)

AA = —0,0232147, 033224+42, 2525+1, 0162, 29—49, 7847173 —95, 3652073 R2 = 0,993
(5.3.25)

Cubicas especiais:

MRS = 07 7341’1—0, 941‘2-1, 269173+127 47ZE11’2+13, 821’11’3—2, 3751’2£L‘3+97 6881’11‘2?[]3
(5.3.26)
R2 = 0,9946

CET = 2, 32$1+4, 86$2+14, 981’3"‘7, 471’1%2—9, 4175613734—7, 7431323?3—32, 5564561‘%'2333
(5.3.27)
R? = 0.9904

RL = 14,48x1+7,82x9 — 11, 64725 — 4, 0862122 + 20, 0022123+ 70, 5042225 (5.3.28)

—117,989x 2923  R? =0.998

DAS = ]., 724!E1+1, 6875L‘2+1, 4851’3"‘0, 5037I1[E2+1, 2431‘11’3—1, O323£L’2I3+37 2051]11‘21’3
(5.3.29)
R? =0.985

DAQ = 2,354x141, 8312940, 53923+1, 335112042, 712212344, 8481923—6, 09621 273
(5.3.30)
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R? = 0,996

AA = 2,223x1 + 10,093x2 + 45, 31323 — 15, 2552129 — 66, 0522123 — 116, 132525

+89, 9521’1[[’2l‘3 R2 = O, 9945

Exponenciais:

MRS — 117 016 % e(—07492x1—2,3273)2—2,353:63) R2 — O7 544

CET = 27 498 6(0,0842m1+1,144m2+1,882m3) R2 _ 07 9836

RL = 2747 425 % e(—3,047x1—2,784%2—4,705x3) R2 — 0’ 702

DAS — 27 082 % 6(0,02033x1—0,2263:22—0,2353&73) R2 — 07 7504

.DAQ _ 27 682 x 6(0,000221‘1—0,0323%2—0,4706)(3) R2 _ O, 8098

AA — 1927 041 % 6(—8,23691‘1—11,60461:24—1,05891‘3) R2 — 07 9184

Equacoes tipo poténcia:

MRS = 23,9994 a1 12485 4 204053  :,03978  RZ — (). 9407
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CET = 6, 11387 % %3708 5 2,00212 4 2,055 R2 — (), 96763 (5.3.39)

RL = 24,195 % 1, 0482% 5 3,0908 4 ;700896 p2 — () 5962 (5.3.40)
DAS = 2,273 % 101340 4 1, 00319 4 00802 p2 — (0 9179 (5.3.41)
DAQ = 3,4035 % 2191819 5 ,01463 y 200095 B2 — (9 8579 (5.3.42)
AA = 0,000345 % 227805 s 1y 73569 4 22,0966 RZ — () 4705 (5.3.43)

De forma andaloga calculam-se as equagoes de regressao para nossa
funcao objetivo MRQ:

MRQ = 73,65z, + 87,4125 + 23,7892; R® =0, 6056 (5.3.44)

MRQ = 23,2831 +4, 19329 — 47, 81613 + 227, 0832, 25 + 181, 8052, 23 + 286, 201 2973
(5.3.45)
R? = 0,981

MRQ = 48,2731, + 38,2355 — 13, T7a3 + 46, 0422115 + 0, 8062125 + 55, 252573
(5.3.46)
+1000, 8221 z5m5  R2 = 0,992
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MRQ = 8059, 47 % ¢~ #0371 4415302 =5.64Tes— p2 — () 5034 (5.3.47)

MRQ = 466, 832 % 2,018 s 1500869 4 22,0296 p2 — ) 9354 (5.3.48)

A seguir sao relacionados algumas possiveis solugoes obedecendo a
diversos critérios. A solucao final dependera da interpretacao e objetivo de cada

usuario. Foi adicionado uma fungao barreira com penalidade p = 10.

Tabela 5.8 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Foram

escolhidas todas as equacoes na forma quadratica.

Propriedades |  Modelo R?
MRS Quadratica | 0,9994
CET Quadratica | 0,989
RL Quadratica | 0,994
DAS Quadratica | 0,982
DAQ Quadratica | 0,994
AA Quadratica | 0,993
_ xry = argila | x9 = felds | 3 = quartzo | MRQ (MPa)
Solucao:
0,54779 0,24619 0,20602 69,5985

Tabela 5.9 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Foram

escolhidas todas as equacoes na forma cubica.

Propriedades | Modelo | R?
MRS Cubica | 0,9946
CET Cubica | 0,9904

RL Cubica | 0,998
DAS Cubica | 0,985
DAQ Ctibica | 0,996

AA Ctibica | 0,9945
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T3 = quartzo

0,19779

Ty = felds
0,25665

xr, = argila
0,54556

MRQ (MPa)
70,2675

Solucao:

Tabela 5.10 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Foi es-

colhida uma combinacao de equacoes obedecendo o valor de R

Propriedades | Modelo R?
MRS Poténcia 0,9407
CET Poténcia | 0,96763
RL Cubica 0,998
DAS Ctbica 0,985
DAQ Quadratica | 0,996
AA Quadratica | 0,9945
~ ry = argila | xy = felds | z3 = quartzo | MRQ (MPa)
Solucao:
0,49265 0,33786 0,16949 74,1545

A seguir tem-se a solu¢do geométrica encontrada por [Correia, 2005].
Esta solucao foi encontrada a partir dos modelos citados na Tabela 5.11. A funcao

objetivo nao tem funcao barreira.

Tabela 5.11 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados por [Cor-

reia, 2005].

Propriedades | Modelo R?
MRS Quadratica | 0,9897
CET Linear 0,9484

RL Crbica 0,9842
DAS Quadratica | 0,9346
DAQ Ctbica 0,9634

AA Quadratica | 0,9876
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O MRQ =63 MPa
O MRSz 3.0MPa

% O RL=95% Xy
O AA<05%

DAS 2 1,89 g.cm?

2 s DAQ 22,30 g.cm?

O 5.106 °C-1 = CET 5 8.10-6 °C-1

B regido viavel

feldspato, x,, (fragdo em pesc)

0.0

v T + T 1 \
00 02 0.4 06 08 1.0
argila, x4 (fragio em peso)

Figura 5.2: Interseccao das superficies resposta de AA, MRQ, MRS, CET, DAQ e
RL, mostrando a gama de composicoes adequada ao fabrico de revestimento de greés
porcelanino (regidao vidvel, em cinzento). M, e Mjy sdo duas composigoes extras
usadas nos testes por [Correia, 2005]

Relativamente a resisténcia mecancia apds queima, a imposi¢ao era
MRQ@ > 63 MPa. Os valores experimentais encontrados por [Correia, 2005] estao
sendo satisfeitos em seu modelo geométrico. Ao se observar os resultados obtidos
pelo modelo computacional observa-se que as solugoes se completam, possibilitando
assim, a selecao das melhores combinagoes das trés matérias-primas em questao para

produzir um corpo ceramico com propriedades especificas.

5.3.2 Programacao nao-linear aplicada a otimizacao do custo

de corpos ceramicos

Neste problema, foram utilizadas as mesmas dez formulacoes do pro-
blema anterior, constituidas por uma mistura de argilas, feldspato e areia quartzosa.
Lembrando que os dados foram obtidas por Correia [2004d]. Analogamente ao pro-
blema anterior, os modelos de regressao aqui calculados relacionam as propriedades
modulo de ruptura, densidade aparente, absorcao de agua e retragao linear com as
propriedades de matérias-primas. Tais modelos foram usados para delimitar com-

posicoes que permitam produzir um corpo ceramico com caracteristicas de grés por-
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celanico.

Neste sistema de componentes independentes argila-feldspato-quartzo
foram estabelecidos por exigéncias de processamento, limites inferiores de 20% de
argila, 15% de feldspato e 15% de quartzo. Sendo z; a fracao ideal de argila, x,
feldspato e x3 o quartzo, e desejando-se produzir grés porcelanico, alguns requisitos

para com as propriedades precisam ser obedecidos, sao eles:
MRS > 3MPa

MRQ > 65M Pa
RL <9,5%
DAQ > 2,3g.cm™3
AA <0,5%

sendo, MRS: Resisténcia mecanica apds secagem; MRQ: Resistancia mecanica apds
queima; RL: Retracao linear; DAQ: Densidade aparente apds queima; AA: Absorcao
de agua.

A funcao objetivo é a fungao custo 9, 74z, + 77,89x9 + 32, 65x3.

Os modelos de regressao para as propriedades MRS, MRQ, RL, DAQ
e AA deste problema sao exatamente os mesmos encontrados no problema anterior.

A seguir sao relacionados algumas possiveis solugoes obedecendo a
diversos critérios. A solucao final dependera da interpretacao e objetivo de cada
usuario.
Tabela 5.12 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Equacgoes

quadraticas sem adicionar a fungao barreira.

Propriedades | Modelo R?
MRS Quadratica | 0,994
MRQ Quadratica | 0,981

RL Quadratica | 0,994
DAQ Quadratica | 0,994
AA Quadratica | 0,993

xr1 = argila | x9 = felds | x3 = quartzo | custo
0,64628 0,20372 0,15 27,0601

Solugao:
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Tabela 5.13 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Equagoes

quadraticas adicionando uma func¢ao barreira com penalidade u = 10.

Solucao:

Propriedades | Modelo R?

MRS Quadratica | 0,994
MRQ Quadratica | 0,981

RL Quadratica | 0,994

DAQ Quadratica | 0,994

AA Quadratica | 0,993

x1 = argila | x9 = felds | 3 = quartzo | custo
0,47987 0,18898 0,23115 27,9146

Tabela 5.14 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Equagoes

cubicas adicionando uma funcao barreira com penalidade p = 10.

Propriedades | Modelo | R?

MRS Cubica | 0,9946
MRQ Cubica | 0,992

RL Ctbica | 0,998

DAQ Ctbica | 0,996

AA Cubica | 0,9945

~ x1 = argila | x9 = felds | x3 = quartzo | custo
Solugao:
0,57925 0,1894 0,23135 27,9479

Tabela 5.15 Propriedades analisadas e seus respectivos modelos ajustados. Equacgoes

exponenciais adicionando uma func¢ao barreira com penalidade pu = 10.

Propriedades Modelo R?

MRS Exponencial | 0,544
MRQ Exponencial | 0,5034

RL Exponencial | 0,702

DAQ Exponencial | 0,8098

AA Exponencial | 0,9184

_ xr1 = argila | x9 = felds | x3 = quartzo | custo
Solucao:
0,63614 0,15 0,21386 24,8619
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A seguir tem-se a solugao geométrica encontrada por [Correia, 2004d].
Esta solucao foi encontrada a partir dos modelos citados na Tabela 5.11. A funcao

objetivo custo nao tem funcao barreira.

MRQ 2 63 MPa

MRS 2 3,0 MPa

RL=95%

AAZS0S %

DAS 2 1,89 g.cm®

DAQ 22,30 g.cm®

5.10°8°C-1 s GET 58.100 °C-1
30 US$fton = custo < 34 USHflon

regido viavel

&t
oEoao

084 —————2

m OoQo

"y IR

L y
X2

feldspato, x, (fragéo em peso)
N

024——————2 =

00 02 04 06 08 10

argilominerais, x, (fragdo em pesa)

Figura 5.3: Interseccao das superficies resposta de AA, MRQ, MRS, CET, DAQ,
RL e Custo, mostrando a gama de composicoes adequada ao fabrico de revestimento
de grés porcelanino (regiao viavel, em cinzento). Mj; e Mjy sao duas composigoes
extras usadas nos testes por [Correia, 2004d]

Em [Correia, 2004d] fez-se ainda uma limitagdo em relagao a fungao
objetivo custo, sendo de 30 US $/ton < Custo < 34 US $/ton. No modelo com-
putacional nao fez-se essa limitagao, resultando em valores um pouco menores para
o custo, o que nao é ruim, pois nosso desejo é realmente otimizar o custo. E va-
lores muito proximos na combinagao das trés matérias-primas em questao, afirmando
nossa expectativa em unir o planejamento experimental com misturas graficas e com-

putacional.
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Capitulo 6

Conclusoes e sugestoes

6.1 Conclusoes

O presente trabalho teve como finalidade desenvolver um programa
que, a partir de dados experimentais das fragoes em massa dos componentes de uma
mistura ceramica e suas propriedades, calcula as equagoes de regressao através de
modelagem por minimos quadrados. As equacgtes modeladas foram os polinomios
simplificados de 1°,2° e 3° graus e como inovacao, equacoes do tipo exponencial e
poténcia que representam cada uma das propriedades de interesse.

O programa encontra as equacoes e retorna o valor de R?, assim, com
as equacoes em maos, o usuario, de acordo com seus objetivos e experiéncia, escolhera
dentre os modelos o que melhor satisfizer suas exigéncias. Escolhidas as equacoes o
programa encontrara o ponto 6timo, otimizando seu sistema. Se o resultado nao for
o esperado, ele podera escolher novas equacoes e recalcular o valor 6timo, entendido
como o valor que minimiza ou maximiza sua funcao objetivo.

Se o usudrio nao conhece a funcao objetivo, o mesmo pode também usar
o programa para encontrar um modelo, que pode também, como para as restrigoes
ser polinomios simplificados de 1°,2° e 3° graus ou equacoes do tipo exponencial e
potencia.

O programa, além de encontrar o ponto que minimiza ou maximiza a
funcao objetivo também explora a robustez do sistema, entendido como uma baixa
sensibilidade da mistura em relagao a variagoes de parametros nao controlaveis do
sistema considerado. O programa adiciona uma fungao barreira a fungao objetivo,

impedindo que a solugao esteja muito proxima a fronteira das restrigoes.
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6.2 Sugestoes

O programa desenvolvido neste trabalho resolve problemas nao lineares
de delineamento de misturas para n variaveis, ou seja, n componentes da mistura.
A equacao objetivo, isto é, a equacao que deseja-se minimizar ou maximizar que
aparece na interface do modelo pode ser linear ou quadratica. As restricoes dos
problemas sao nao lineares, do tipo polinomiais, exponencial ou poténcia. Este é um

passo inicial, recomenda-se o aperfeicoamento do mesmo, tais como:

i) Inserir na interface do modelo outros tipos de regressao para a funcao objetivo,
assim como, inserir na interface também a opc¢ao para calcular esta regressao,

ja que, no modelo atual isto deve ser feito separadamente.

ii) Inserir no modelo outros tipos de equagoes de regressdo, do tipo splines por

exemplo.

iii) Converter o programa para C++, ou qualquer outra linguagem de programagao,
para que com isto, o usudrio tenha um programa executavel sem que tenha a

necessidade de ter o software Matlab instalado em sua maquina.
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Anexos

Seguem as telas com alguns detalhes de execugao do programa:

Figura 6.1: Tela de abertura: Digitar o nimero de variaveis; Digitar o valor da
penalidade p; Escolher entre uma fungao objetivo linear ou quadratica.
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Figura 6.2: Digitar os coeficientes da fungao objetivo linear ou quadratica; Fazer a
escolha entre minimizar ou maximizar.
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[ rgwerat = B2

File Edit ¥iew Insert Tools ‘Window Help

Dados de entrada:

Numero de variaveis: | 3 Funcao Barreira: 103

Fungao ohjetivo da Furma:lLinear: ATA)+AZA[2)+.. +Ann) ;!

Entre com o coef. de X(3) I

i Voce deseja: IMinimizar 'l

| Entra com os dados (variaveis e suas propriedades): ISivaIdoCusto.dat LI
[
+2 BA248%K(1)+2. BE2487H(20+1 B224473)»= 2.3 Ra2 = 0.836645 -]

-3 43752750115, 70418°X(2)+16. 5503 %(3)<= 0.5 Re2 = (1.760607
40,40 14 P
+23. 25371 )+0. 1 S0BE (247 8187 227 DB 1172+ 8180571 1731 +285. 29 174 2)(3) >= b5 RA2= 0.981131
7 424170111 BIBEK(2)7 BIITEH(I-25. 4295701 X201 39654701 TX(3)+43 2662721 (3= 9.5 Re2 = (0.993069
+2 BOBT I 2. (O34 2)+0. 747 0527(3) +0. 23264371 P2)+1 BODIET1 17(3)+3. 441 20721 (3) = 2.3 Re2= (99451
023237671 )+7 0336652 +42.25367K3)+1. 0166171 17249, 7461 174(3)-95. 36621 ()<= 0.5 R2= (.993696
+0.7337E95( 110, B40547(2)- 1. 28934 (301 2 AT S57K01 (2141 3.8 18701 70T 2. 37 4847102549 BETE4 X (1 2 riE) == 3
0 2P IIH I8, 23522 13, T T AT 45, D 2B T2+, BOSA0ETH 1 ™355, 2607 *(2)™X (31 000,827 X217 (3 == 68
A ATTORO T BZ247K 2111 BAT 3-8, 0863301 T (220,001 874(1 1730 +7 0,504 1542403 117 989701 PR 27K (3)»= 3.5

+2.35451%:(11+1.83097 =4(2)+H0. 539694%(3) +1. 3354 35120 +2. 7 1191001 7K (3 +4. 84863 H(2)"R(3-6. 09837 =1 21 R (3,== 2.3
47 DIIRAY NN NATTTCN AR 2 TIFYCDAE DRSSV IRR NI A1 1R 1 2% Y1430 Q81071 iwmwmw: ne _ILI
4 »

Dados de saida: |

Valor Otimo: |

Figura 6.3: Escolher os dados de entrada em algum arquivo digitado previamente
*.dat, com os valores e as desigualdades para cada uma das propriedades; Escolher
as equacoes de regressao de acordo com o R? ou objetivo do usudrio;
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oo _ioix]

. File Edit Wiew Insert Tools Window Help

Dados de entrada:

Humero de variaveis: I 3 Funcao Barreira: 100

Funcao ohjetivo da Furma:|Linear: ATA)+AZA[2)+.. . +An=n) Ll
Entre com o coef. de X(3) | Continua |
i Voce deseja: IW;]
? Entra com os dados (variaveis e suas propriedades): lSivaIdoCusto.dat L‘

=23 R#2 = 0.536645
=[5 R 7E0607

+2 BAZAE R )+ 2. 5B 2457(2)+1 522447(3)
-3.43752 704 16.

H1.73375970(1)-0. 94054 K20-1. 26534 X3 +12. 47 46701 72 13,81 187K 7e(3)-2. 37 48400 (3) 3 67841 20 F)== 3
+H8. 27 3FR(11+38. 2352%(2)-13.77 447X 3) +46. 04265 117:(2)+0. 80896 R (1 K3 +55. 2507 =1 (277X(3)+1 0008251y )(21"(3) = BS
14 ATTAHN AT B2 11 B AT 30-4. 0863371 20 +20. 001801 730 +7 05041 ™ 3)- 117 98971 2 3== 2.5

+2.354517K(1)+1 83097 "(2)+0.539654™X(3)+1. 335431 R2)+2.7 11917017 (E3)+4. 848637 2) "R(3)-6. 09637 X1 ) 21 H3) »= 2.3
.:7| DTIRAFENLAN NETIRETI A5 1 TTHYEIAE DEERTYOILRR DRI 1R 1 39Ty 1480 8510711 iwmwm«: ne _’lLI

Dados de saida: | 05381 0.26527 0.19662

Valor Otimo: | 299244

Figura 6.4: Tela final com as equacoes escolhidas e com o resultado 6timo encontrado.

29



Livros Gratis

( http://www.livrosgratis.com.br )

Milhares de Livros para Download:

Baixar livros de Administracao

Baixar livros de Agronomia

Baixar livros de Arquitetura

Baixar livros de Artes

Baixar livros de Astronomia

Baixar livros de Biologia Geral

Baixar livros de Ciéncia da Computacao
Baixar livros de Ciéncia da Informacéo
Baixar livros de Ciéncia Politica

Baixar livros de Ciéncias da Saude
Baixar livros de Comunicacao

Baixar livros do Conselho Nacional de Educacdo - CNE
Baixar livros de Defesa civil

Baixar livros de Direito

Baixar livros de Direitos humanos
Baixar livros de Economia

Baixar livros de Economia Doméstica
Baixar livros de Educacao

Baixar livros de Educacdo - Transito
Baixar livros de Educacao Fisica

Baixar livros de Engenharia Aeroespacial
Baixar livros de Farmacia

Baixar livros de Filosofia

Baixar livros de Fisica

Baixar livros de Geociéncias

Baixar livros de Geografia

Baixar livros de Histdria

Baixar livros de Linguas
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