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RESUMO - Os processos de otimizacdo sdo parte fundamental da modelagem de sistemas fisicos.
As plataformas de desenvolvimento como mathematica, matlab e maple tem se mostrado de grande
utilidade nesses processos, combinando em suas linguagens métodos gréaficos e analiticos de estudo.
Esse trabalho mostra os diferentes métodos de otimizacdo da plataforma de desenvolvimento
mathematica 8.0 aplicados a um modelo de anélise geomorfoldgica. Dentre os métodos utilizados
com a plataforma de desenvolvimento foi possivel escolher um que mostrou o melhor ajuste em
detrimento dos demais. Dentre os métodos, aquele que mostrou a melhor a convergéncia foi o
método Nealder-Mead.

ABSTRACT - The optimization processes are a fundamental part of the modeling of physical
systems. The development plat forms such as mathematica, matlab and maple has proved very
useful in these processes, combining in their languages analytical and graphical methods of study.
This work shows the different methods of optimization of the development platform mathematica
8.0 applied to a model of geomorphological analysis. Among the methods used for the development
platform it was possible to choose one that showed the best fit to the detriment of others. Among the
methods, that which showed the best convergence was the method Nealder-Mead.
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INTRODUCAO

O processo de otimizacdo ou calibragcdo corresponde ao ajuste de parametros de um modelo
matematico de tal forma que esse modelo venha a satisfazer um objetivo. O objetivo visado pelo
modelo pode estar relacionado a coisas como sustentabilidade, produtividade ou verossimilhanca a
um fendmeno fisico.

A acurécia do modelo € medida através de uma funcdo denominada fungdo objetivo. Essa
funcdo indica o qudo bom foram os ajustes realizados nos pardmetros do modelo. A otimizagdo

pode ser realizada através de duas formas: manual ou automatica. A forma manual corresponde ao

HDepartamento de Engenharia Agricola-UFC: Campus do Pici - Bloco 804 — Fortaleza-CE:, (85) 3366 9754, (85) 3366 9755,
jonalvesreboucas@bol.com.br

%)SaneController engenharia e meio ambiente, Rua Nunes Valente, 674 — Meireles/Fortaleza-CE, fone: (85) 3261.5664, e-mail:
soraiacipriano@hotmail.com

%) Departamento de Engenharia Agricola-UFC: Campus do Pici - Bloco 804 — Fortaleza-CE:, fone: (85) 3366.9757, fax: (85) 3366 9755, e-mail:
laldiane.pinheiro@gmail.com

4)Departamento de Engenharia Agricola-UFC: Campus do Pici - Bloco 804 — Fortaleza-CE:, fone: (85) 3366.9757, fax: (85) 3366 9755, e-mail:
cristianepifanio@yahoo.com.br

X1 Simpésio de Recursos Hidricos do Nordeste 1



método basico de tentativa e erro, onde 0s ajustes ocorrem com base na experimentacédo e podem ser
tdo dificeis quanto menor for a sensibilidade do pesquisador ao fendbmeno que esta por tras do
modelo. A forma automatica de otimizacdo se utiliza de algoritmos que buscam os parametros
6timos do modelo norteados por uma fungéo objetivo.

Com a evolucdo das ciéncias computacionais a sofisticacdo dos métodos de otimizacdo, bem
como suas performances, vem sendo melhoradas a cada dia. Linguagens de programagdo como
FORTRAN, PASCAL, COBOL e C ++ vem perdendo espaco para plataformas de desenvolvimento
como o mathematica, matlab e maple. Essas plataformas diminuem consideravelmente o trabalho
do programador devido as suas extensas bibliotecas que gracas ao intenso uso nos dias atuais vem
crescendo gradualmente. Essas plataformas possuem linguagens proprias, bem como interface com
linguagens consagradas como FORTRAN e C++. Essas interfaces sdo dedicadas aos programadores
antigos que podem se beneficiar da praticidade dessas plataformas sem abrir méao de suas linguagens
preferidas. Outro atrativo dessas plataformas € a area de desenvolvimento visual dos calculos. Note
que, enquanto nas linguagens antigas o programador possuia apenas uma viséo local do fenémeno
devido aos resultados ndo serem seguidos de visualizacdo grafica, nas novas linguagens ja é
possivel ter uma visdo geral do objeto de estudo através de gréficos mostrados pelas proprias
plataformas, bem como tracar todo o trajeto seguido pelo algoritmo de forma visual.

A plataforma de desenvolvimento mathematica 8.0 foi concebida por Stephen Wolfram em
meados dos anos 80. Uma de suas principais vantagens é sua linguagem prépria que permite a
combinacdo de programacgdo imperativa, funcional, orientacdo ao objeto e simbdlica. Seu uso em
diversas areas do conhecimento ja vem de longa data seguindo uma trajetdria de sucesso (Fateman
(1992); Johnson e Moore (1993); Cavallini (1993); Zotos (2007)).

O uso de otimizacdo em modelos hidrologicos ja é algo a muito estudado. Esse processo,
muitas vezes, se faz necessario devido a impossibilidade de uma parametrizacéo fisica do modelo.

A geomorfologia de bacias hidrograficas e reservatorios fazem parte do processo de
modelagem hidrolégica. Conhecer como os parametros geomorfolégicos influenciam os processos
hidrolégicos é algo que pode ser crucial no bom funcionamento do modelo. Os parametros
geomorfologicos sdo os responsaveis por fazer uma descricdo matematica da estrutura fisica de uma
bacia hidrografica ou reservatério. Esses parametros sdo encontrados em varios modelos que
relacionam forma do reservatorio, encaixe no vale, declividade da bacia hidrografica e etc. Os
modelos que descrevem a geomorfologia de reservatérios, geralmente tém como dados de saida o
volume de &gua do reservatorio ou o espelho da bacia hidraulica. Essas variaveis de saida tem efeito

direto no balanco hidroldgico da bacia hidrogréfica e por sua vez na modelagem hidroldgica.

X1 Simpésio de Recursos Hidricos do Nordeste 2



Este trabalho tem como objetivo analisar os processos de otimizacdo executados pelo software
mathematica 8.0 para parametros geomorfologicos com base em dados obtidos através de uma
batimetria realizada no acude do Cambito, localizado na bacia do Banabuil, municipio de

Quixeramobim-CE.
DESCRICAO DA AREA DE ESTUDO

O agude cujos parametros geomorfolégicos foram analisados estd localizado na Bacia do
Banabuiu, mais precisamente no Municipio de Quixeramobim-CE, (Figura 1). O acude possui uma
bacia hidraulica méxima de 19,42 ha. Essa area foi obtida atraves da vetorizagdo de uma imagem
LANDSAT 5 (resolucdo 30 m x 30m) datada do dia 24/07/2004, periodo em que o0 acude se
encontrava préximo do seu ponto de sangria. Esse dado parece consistente uma vez que BURTE
(2008) estimou a &rea maxima do espelho d’agua em 18 ha. O agude possui uma profundidade
méxima de 9,10 m e um volume maximo de 6,23. 10° m2. Sua bacia de contribuicdo possui uma
area com 1.421 ha. No lado direito da Figura 1 é mostrado a malha de pontos obtida durante a

batimetria do reservatorio.

N Malha de Pontos - TNz
\\,A@,P Agude do Cambitio y
Localizacao >
Acude do Cambito

Cota (m)
mde_cambito

. s

Figura 1- A esquerda é mostrado o agude do cambito, localizado na bacia do Banabuid-CE. A direita é mostrado a
malha de pontos obtida durante a batimetria no reservatorio.
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METODOLOGIA

A batimetria no Acude foi realizada entre os dias 22/05/2012 e 23/05/2012. Durante o
trabalho de batimetria foram coletados 7354 pontos, o que constitui uma malha com uma densidade
de 378,69 pontos/ha. A partir da batimetria realizada foi gerada uma curva cota x area X volume
(CAV) para o reservatorio, Figura 2. Os parametros geomorfoldgicos utilizados no estudo foram o
coeficiente de forma do agude ‘a’ e o coeficiente de abertura do vale ‘K’. Esses parametros foram
propostos por Molle e Cadier (1992). Os parametros se relacionam através da equacdo (1) para a
relacdo profundidade-volume (V-H) e pela equacédo (2) para a relacdo profundidade-superficie (S-
H):

V=K.H® 1)

A=a K. H@@U )
na equacdo (1) V é o volume do reservatorio e H é a profundidade obtida através da diferenca entre
a cota atual e a cota mais baixa do agude. Na equacéo (2), A corresponde a area da bacia hidraulica

para uma dada cota.

Volume {103 m?3)

0,00 100,00 200,00 300,00 400,00 500,00 600,00 700,00

11/ e ——— ]

------- cotax area .
98,73 P -
cotax volume

97,73
96,73

95,73

Cota{m)

94,73
93,73
92,73

91,73

90,73 . . . .

0,00 50,00 100,00 150,00 200,00 250,00
Area(103m?)

Figura 2 - Curva cota-area-volume montada para o reservatério do Cambito.

A funcgéo objetivo utilizada para o processo de otimizacao foi a funcdo proposta por Nash e
Sutcliffe (1970), equacdo (3). Essa funcdo tem seu valor maximo igual a 1, significando ajuste

perfeito. Portanto, o processo de otimizagéo sera de maximizacéo.
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Na equacéo (3) NSE é o valor da funcéo objetivo, Oi é o valor medido, Pi é o valor estimado e
Oavg ¢é a media dos valores medidos.

Para o processo de otimizagdo foi utilizada a plataforma de desenvolvimento mathematica
8.0. Essa ferramenta conta com quatro métodos de busca heuristicos de maximos e minimos
globais: Differential Evolution (Storn e Price (1997)), Nelder-Mead (Luersen e Riche Le (2004)),
Random Search (Jezowski et al. (2005)) e Simulated Annealing (Kirkpatrick et al. (1983)). Foi
realizado um ajuste dos parametros para cada um dos métodos. Também foi realizada uma analise
grafica dos passos seguidos por cada algoritmo verificando qual possuia uma forma de busca mais
adensada e objetiva. Foi observado durante o processo de otimizacdo que ao se ajustar 0S
parametros utilizando a equacdo (1) os valores obtidos de ‘a’ e ‘K’ eram diferentes dos que se
obtinham quando se ajustavam 0s parametros para a equacao (2). Foi realizada uma analise grafica
dessa situacdo especificando as duas funcdes objetivos NSEv, fungdo objetivo para a relagéo
profundidade-volume e NSEa, funcdo objetivo para a relacdo profundidade-superficie. Apesar de
aparecerem duas funcdes ndo se trata de um problema multiobjectivo j& que a fungdo objetivo

utilizada é a mesma, s6 que para critérios de analise diferentes.
Meétodo de Nelder & Mead (Nelder-Mead)

O método proposto por Nelder & Mead é um método de busca direta. Toda sua teoria esta
associada ao conceito de uma figura geométrica chamada simplex.

Um simplex é uma figura geométrica que possui um namero de vértices igual a o niamero de
dimensdes no espaco em que esta contido mais 1, (Walters et al., 1991).

O método Nelder-Mead usa seu poliedro de busca (simplex) para tentar resolver o problema
de adequacdo do passo na busca do 6timo global.

O algoritmo comeca formando um poliedro de dimensdes (D + 1), ou seja, um simplex de D +
1 pontos , x;, onde i = 0, 1, 2,....D. Esses pontos sdo aleatoriamente distribuidos ao longo da
superficie de resposta . O indice dos pontos sdo ordenados de acordo com o critério de ascendéncia
do valor da funcgéo objetivo, de tal forma que X, € 0 melhor ponto e xp é o pior ponto. Para se obter
um “ponto tentativa”, x,, 0 pior ponto, Xp, € refletido através da face oposta do poliedro usando um

fator de ponderacdo F1. Geralmente, F1 € maior que zero. Se a reflexdo através do centroide
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melhorar o melhor ponto, Xo, ou seja, se esse novo vetor aplicado a funcdo objetivo conseguir um
resultado melhor do que o obtido quando se aplica Xy, 0 algoritmo Nelder-Mead toma outro passo
na mesma direcdo baseado na suposicao que o resultado pode ser melhor ainda. Esse novo passo, Xe
é obtido gerando um novo fator de escala F2. Se esta expansdo do passo também melhorar o valor
de f(xo), entdo se substitui Xp por Xe.. Esta nova configuracdo de D + 1 pontos torna-se o proximo
simplex, dando inicio ao recome¢o do processo. Se, porém, X, hdo melhorou Xp, entdo X, substitui
Xp. Se, porém, X, ndo melhora X, na primeira instancia, entdo x, é comparado ao proximo pior
ponto, Xp.1. Se X, for melhor que xp.1, entdo X, substitui Xp. Se, porém, X, € pior que Xp.1, utiliza-se

uma nova escala F3, contraindo todo o simplex.

Meétodo da Simulacéo por Emparelhamento (Simulated Annealing)

Esse método é um minimizador por natureza.

O termo “annealing” refere-se ao processo de lento resfriamento de uma substancia fundida tal
gue seus atomos possam se emparelhar em uma configuracdo de energia minima. Considerando que
a substancia se mantem proximo do equilibrio, em uma temperatura T, temos que as energias
atdmicas E sdo distribuidas de acordo com a equacdo de Boltzman.

O algoritmo comega ao se estabelecer de forma aleatdria um ponto xo e uma temperatura To.
O ponto xo constituira, inicialmente, o ponto 6timo da superficie de resposta. Através de uma
distribuicdo gaussiana é gerado um desvio no valor do vetor. Se a fungdo objetivo obtida aplicando-
se 0 vetor xo for maior do que a funcdo objetivo associada ao vetor xo acrescido do desvio entdo se
toma essa nova funcdo como a étima e o vetor xo acrescido do desvio como sendo 0 novo xo. Caso
contrario calcula-se a diferenca d entre as duas funcdes objetivo comparadas e gera-se um numero
aleatdrio no intervalo [0,1] através de uma distribuicdo uniforme. Se esse valor aleatério for menor
que o valor obtido pelo exponencial do valor de d multiplicado pela constante de Boltzman dividido
pela temperatura multiplicada por -1, o novo valor de xo sera o acrescido do desvio, (Metropolis et
al., 1953). Caso contrério o algoritmo reduz a temperatura por um fator de reducdo recomecando o

processo.

Método da Evolucéo Diferencial (Differential Evolution)

O método Differential Evolution é um método de busca global. Sua base conceitual repousa

sob o conceito de mutagéo.
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Essa simples funcéo estocastica € um otimizador que utiliza uma populacdo para atacar o
problema do ponto inicial, através de uma amostragem da funcdo objetivo em varios pontos iniciais
escolhidos aleatoriamente. Parametros de controle predefinidos definem o dominio a partir do qual
0s Np vetores desta populagdo inicial s&o escolhidos. Price (2005) descreve esse algoritmo da
seguinte forma: cada vetor é indexado com uma numeracdo que vai de 0 até Np — 1. Assim como
outros métodos baseados em populacdo, esse ponto gera novos pontos que sdo baseados na
populacdo de pontos ja existentes. A geracdo desses novos numeros ocorre na forma de reflexdes.
Esses novos pontos obtidos passam por um estagio de sele¢do, onde sdo “defrontados” com a
primeira populacdo gerada obedecendo a ordem de criacdo, ou seja, o primeiro vetor gerado pela
reflexdo confronta-se com o vetor de indice zero da primeira popula¢do, o segundo gerado por
reflexdo confronta-se com o vetor de indice um e assim sucessivamente. Quando um membro da
primeira populagdo possui um valor de funcéo objetivo melhor do que o valor da fungéo objetivo do
vetor de mesmo indice da nova populacdo, dizemos que esse vetor sobreviveu ao processo de
selecdo. Apos todos os vetores da primeira geracdo serem confrontados inicia-se um novo processo

de sele¢do com os “melhores” membros da nova e antiga populagao.

Meétodo da Busca Aleatdria (Random Search)

O método de busca Random Search emprega, da mesma forma que o método Nelder-Mead,
uma figura simplex de D + 1 pontos distribuidos aleatoriamente a partir de uma populagéo de N, >
D + 1 vetores. Uma reflexdo através do centroide gera um novo ponto X,. Se esse ponto é melhor

que o atual pior ponto X, X, substitui X.

Segundo Price (2005) a desvantagem desse algoritmo é que recolocar continuamente o atual
pior ponto exerce uma alta pressdo seletiva, o que pode forcar a populacdo a convergir

prematuramente.

RESULTADOS E DISCUSSOES

Dentre os métodos utilizados o que obteve melhor convergéncia foi o metodo Nelder-Mead. A
diferenca entre os valores de NSE encontrados variam muito pouco, algo da ordem de 10, Essa
busca refinada do método de otimizacédo so se justifica, com diferencas dessa ordem, para casos em
que os resultados sdo muito sensiveis a erros no valor do parametro. O parametro ‘a’ se encaixa
nesse caso devido ao seu carater exponencial. A Tabela 1 mostra de forma resumida os dados

encontrados durante os processos de otimizacao.
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Tabela 1- Métodos usados para o processo de otimizagdo utilizados seguidos dos valores 6timos de a e K
para as funcbes objetivo NSEv e NSEa.

Método a(V-H)  K(V-H) NSEv a(S-H)  K(S-H) NSEa
Differential Evolution 2.523053 2380.73 0.9999686085381 2.582556 2107.60 0.994095329600
Nelder-Mead 2.524455 2373.77 0.9999687013460 2.582044 2110.20 0.994095362972
Random Search 2.524453 2373.78 0.9999687013457 2.582042 2110.21 0.994095362971
Simulated Annealing 3.319389 411.71 0.9662694490552 2.857844 1168.12 0.974077941262
Média 2.7228375 1885.00 0.9915438650713 2.651121 1874.03 0.98909099920
Desvio Padrdo 0.3444199 850.61 0.0145921908905 0.119352 407.56 0.00866779304

Durante a andlise da relacdo entre os valores encontrados de NSEv e NSEa foi gerado um
grafico com todos os valores possiveis dos NSE’s para um intervalo definido de ‘a’ e ‘K’. Foi
possivel perceber que na maioria dos casos 0 ajuste para a relacdo V-H foi melhor do que o ajuste
realizado para a relagdo S-H. Isso pode ser visualizado através da tendéncia amostral dos pontos na
Figura 3. Note que é possivel perceber algo semelhante as frentes de Pareto nos graficos. Nesse
trabalho o termo “frentes de Pareto” sera utilizado com aspas, uma vez que nao se trata de um
problema multiobjectivo, ja que a fungdo objetivo usada é a mesma. Nas “frentes de Pareto” é
possivel observar que o valor maximo encontrado para NSEv ndo tem como par o valor maximo
encontrado para NSEa e vice-versa. Isso confirma que um ajuste utilizando a equacdo (1) ird
privilegiar a relacdo V-H, enquanto que um ajuste utilizando a equacdo (2) ira privilegiar a relacdo
S-H. Isso implica que os parametros que otimizam a relacdo V-H ndo sdo 0s mesmos que otimizam

a relacdo S-H.
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Figura 3- Graficos de NSEv vs NSEa em diferentes escalas.

A plataforma mathematica 8.0 permite que o usuario visualize a busca realizada pelo
algoritmo de otimizacdo através de setas que tracam o caminho percorrido. Esse tipo de instrumento
pode ser muito atil na confecgdo de algoritmos de busca, pois além de avaliar o qudo préximo o
resultado do seu algoritmo chegou do maximo também é possivel verificar a eficiéncia do mesmo
em se aproximar do resultado desejado. Esse fluxo de setas permite, sobretudo, ao pesquisador ter
uma visdo global do seu algoritmo. As figuras Figura 4, Figura 5, Figura 6 e Figura 7 mostram as
superficies de resposta para funcdo objetivo NSEv percorridas pelos algoritmos de otimizacdo. Os
pontos pretos correspondem aos valores da funcdo objetivo durante a busca e as setas 0 caminho

percorrido até o 6timo.
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Figura 4- A imagem a esquerda mostra os caminhos percorridospelo algoritmo de otimizagcdo em uma escala maior. A
imagem a direita mostra os pontos de busca préximos do 6timo.

O método Differential Evolution é um algoritmo que faz uma busca pormenorizada do espaco
amostral. O ponto em vermelho mostra o resultado étimo encontrado para os parametros. Note que
apesar do bom “esquadrinhamento” feito pelo algoritmo ele ndo foi o responsavel pela melhor
resposta. 1sso mostra que nem sempre algoritmos com malhas densas de busca convergem melhor

para os resultados 6timos.
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Figura 5- A imagem a esquerda mostra os caminhos percorridospelo algoritmo de otimizagdo em uma escala maior. A
imagem a direita mostra 0s pontos de busca préximos do 6timo.

O método Nelder-Mead se mostrou um meétodo de otimizacdo muito mais objetivo em

detrimento dos demais. Apesar de sua malha de busca pouco densa esse foi 0 método que mostrou
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melhor convergéncia. Note que o estreitamento da busca acontece apds pouquissimos passos

convergindo no final para um paralelismo com as curvas de nivel mais centrais.
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Figura 6- A imagem a esquerda mostra os caminhos percorridospelo algoritmo de otimizacdo em uma escala maior. A
imagem a direita mostra os pontos de busca préximos do 6timo.

O método Random Search obteve resultados muito préximos do método Nelder Mead, com a
diferenca aparecendo somente a partir da décima casa decimal. Talvez essa sutil diferenca seja
devido a malha pouco densa de pontos do método proximo a regido do valor 6timo. Note que 0s

passos desse método ndo sofrem o mesmo refinamento que o Nelder Mead.
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Figura 7- A imagem a esquerda mostra os caminhos percorridospelo algoritmo de otimizagdo em uma escala maior. A
imagem a direita mostra os pontos de busca préximos do 6timo.
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O método Simulated Annealing dentre os quatro meétodos testados foi o que mostrou pior
convergéncia. A diferenga para os demais métodos aparece a partir da segunda casa decimal. Dentre
todos 0s métodos testados esse parece necessitar de um pos-processamento. Analisando seu
diagrama de flechas é possivel perceber que houve buscas préximas dos 6timos obtidos pelos
demais métodos, s6 que devido a baixa acuracia dos passos nao foi possivel a convergéncia.

A diferenga encontrada nos parametros parece ndo afetar muito os resultados da curva CAV,
especialmente para a curva cota-volume. Na Figura 8 € plotado o grafico da analise de residuos para a
relacdo entre a profundidade e o volume. Perceba que quando se utiliza a equagéo (2) para a
realizacdo do ajuste ndo houve uma piora significativa nos resultados, sendo a maior diferenca cerca
6 mil m3, ou seja, menos de 1% do volume total. Outro fato curioso é que mesmo no ajuste em que
se privilegia a relagcdo V-H é possivel perceber que para pequenas profundidades o ajuste feito com
a equacdo (2), S-H, déa resultados melhores. Na Figura 9 é plotado o grafico da analise de residuos
para a relacdo entre a profundidade e superficie da bacia hidraulica. Note que diferente da relacéo
entre a profundidade e o volume é possivel perceber um equilibrio entre as diferencas, ora 0 melhor
ajuste aparece para equacdo (1), ora para a equacdo (2). Porem, em termos de NSE, o resultado

utilizando a equagéo (2) apresenta melhor ajuste.

6000 - - .
Analise de Residuos (Cota x Volume)
4000 - a
g 0 oo o g

" | o o
T 2000 o o
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m© o o © o
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= o 3 o 4 o 6 8 10 o Residuo (Eq. 1)
= o]
§ -2000 - ° ° . ° B Residuo (Eq. 2)
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]
2 -4000 -

6000 - o®

-8000 -

H (m)

Figura 8 — Esse grafico mostra a analise de residuos feita para relagdo V-H quando se utilizam as duas fungdes objetivos
NSEv e NSEa.
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“™ | Anélise de Residuos (Cota x Superficie)
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Figura 9 - Esse gréafico mostra a analise de residuos feita para relagdo S-H quando se utilizam as duas func¢Ges objetivos
NSEv e NSEa.

CONCLUSOES

Dentre 0s métodos utilizados o que mostrou melhor convergéncia foi 0 método Nelder Mead.
A diferenca desse método para o Random Search sé aparece a partir da décima casa decimal,
mostrando que ambos 0s métodos convergem bem para a situacdao proposta nesse trabalho. Como a
precisao utilizada nesse trabalho para cada método foi a default do sistema, acredita-se que com o
aumento da precisdo do sistema é possivel obter um maior refinamento dos resultados.

O aparecimento de dois valores de NSE 6timos para a situacdo desse trabalho indica que a
calibracdo desse modelo geomorfoldgico, especificamente, deve ser seguido de ponderacdo dos
resultados. Ou seja, o usuario do modelo deve levar em consideracao qual a relagdo mais importante
no seu estudo, se no caso for V-H deve-se optar por NSEv, se for S-H deve-se optar por NSEa, se
for S-V-H deve-se buscar uma nova funcdo objetivo que pondere a relacdo entre os valores de NSE

estudados nesse trabalho.
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