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Innehall

o Varfor optimera?
 Vilka forberedelser &r nodvandiga.
* Olika sétt att hantera flera optimeringsmal.

« Systematiska optimeringsmetoder: EVIT, gradient,
simplex och responsytemetodik.

« “Evolutionar tillverkning” (EVOP)
o Automatisk optimering.
e Sammanfattning.
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Optimering lonar sig!

’In a typical manufacturing
plant, for example, increased
productivity, improved product
quality, lowered operating
COSts ......... can pay back
millions of dollars to users

over a short time.”
Automation Research Corporation 1997
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"Lasta rattar”

 Trots det kor manga fortfarande ‘
med "lasta rattar”. Varfor?

o Kanske ar det forestaliningen om
den ideala processen, som aldrig
forandrar sig. Men finns den?

» Ar det kanske komplexiteten? Ar
det for svart?

@ -
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Visst ar det komplicerat

* Flera optimeringsmal maste beaktas 5
samtidigt. ‘
o Flera experimentvariabler har ‘_

netydelse.

« Randvillkoren for det experimentella
omradet ("doménen”) ar svara att
ange.

 Det “optimala” utgangslaget for
optimeringsarbetet ar okant.
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Men inte ol0sligt!

* Flera optimeringsmal kan hanteras P
samtidigt.

e Och vi kan studera flera experiment- ‘/
variabler pa samma gang.

« Randvillkoren for det experimentella
omradet behdver inte definieras forst.

* Vi soker reda pa det "optimala”
utgangslaget.
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Varfor experimentell

optimering?

e Optimering ar att justera ett system for att
uppna basta mojliga resultat (“respons”).

e Experimentell optimering innebar att
optimeringen baseras pa praktiska forsok.

— De flesta tekniska, och kemiska, system kan inte
beskrivas matematiskt med tillracklig precision.

— Numerisk optimering ar darfor inte mojlig.
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Data och information ar inte

samma sak

Tillatet variations-
intervall
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Nodvandiga forberedelser

 Bestdm optimeringsmalen.
— Ofta en balansgang.
— Process-/produktkunskap.
— Consensus.

« Valj ut experimentvariablerna.
— Lista allt som kan inverka.
— Valj ut det som ar paverkbart.
— Prioritera utifran bakgrundskunskap.
— > 10 st, genomfor ’screening”-forsok.
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consensus-motet

* Representanter for alla inblandade funktioner
(marknad/forsaljning, utveckling och
produktion).

« Alla blir delaktiga och motiverade.

* Resultaten blir accepterade.
\} b4 :
piihe
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"Screening” -forsok

e Motiverat om vi har fler an 10 st potentiellt
viktiga och paverkbara experiment-
variabler.

o Syftet ar att prioritera for att na en pataglig
forbattring snabbare.

« Screening-forsoken ska inte utforas genom
att variera en variabel i taget (EVIT).

o Lampliga forsoksplaner ar s.k. reducerade
faktorforsok och Plackett-Burman forsok
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EVIT ("en variabel i taget”)
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Faktorforsok
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Utvardering av faktorforsok

Berakning av en effekt:

Multiplicera tecknet 1 avsedd kolumn med respons-
vardet, addera, och dela med antalet experiment.

A| B|C|AB|AC|BC|ABC| Y

RN ENE - 121.7
+ | -1 -1 -1 -1+ + | 1235
-1+ -1 -1+ - + | 125.2
+ |+ -]+ -17- - | 1228
-l -1+ +]-1- + | 1245
+ |-+ + | - - | 1221
RN - 127.2
+ + + + + + + 124.8

Utvardering av ett faktorforsok
innebar anpassning av en
polynommodell som aven kan
innefatta termer for att beskriva
samspel.

y=by+D bx, +> > bixx; +e
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Variansanalys

Anta en linjar modell: y = by+b;.A+b,.B+b3.C
by=123.975, b,=-0.675, b,=1.025 och b;=0.675.

Pytagoras sats:

Y2:Ypredz T E2

Y Y-Yn  (Y-Yu)® Yo Yo-Ym | (Yp-Ym)® Y-Yp (Y-Yp)?
121.7 -2.27 5.18 122.95 -1.03 1.05 -1.25 1.56
123.5 -0.47 0.23 121.60 -2.38 5.64 1.90 3.61
125.2 1.23 1.50 125.00 1.03 1.05 0.20 0.04
122.8 -1.18 1.38 123.65 -0.32 0.11 -0.85 0.72
124.5 0.53 0.28 124.30 0.32 0.11 0.20 0.04
122.1 -1.88 3.52 122.95 -1.03 1.05 -0.85 0.72
127.2 3.23 10.40 126.35 2.38 5.64 0.85 0.72
124.8 0.83 0.68 125.00 1.03 1.05 -0.20 0.04

23.16 15.70 7.46
LINJAR MODELL fg KvS MKv F p-varde
Regression 3 15.70 5.23 2.81 0.17
Residualer 4 7.46 1.87
Totalt 8 23.16

pred

Kvoten jamfors med det kritiska vardet i F-fordelningen med givet antal frinetsgrader och vald
signifikansniva: F ,, .., 0s => 6.59. Modellen &r alltsa inte statistiskt signifikant.

Residualspridningen (icke-beraknade effekter) kan ocksa anvandas for att skatta osakerheten i
berakningen av koefficienterna: s? for koefficienterna = 1.87/8 = 0.23 =>s = 0.48. K.l. =t ,c*s =
2.8*0.48 = 1.34.
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Bristande modellanpassning

» Definieras som den del av standardavvikelsen for
residualerna som beror pa faktorer som inte beskrivs av
modellen.

e | ”mattade” forsoksplaner, antal forsok = antal
modelltermer +1, kan man inte berdkna residual-
variansen.

o FOr att sarskilja experimentfelet behtvs aven replikat:
Residualvarians=modellfel+experimentfel

S o
F o= h

exp
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Reducerade faktorforsok

X1 X> X3
a b -(ab)
- + +
XZ ____________ + - +
® / %S i i
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Hur manga forsok behovs i en

"screening”?

Var. FOrsok Var FOrsok
8-11 12 20-23 24

12-15 16 24-2( 28
16-19 20 28-31 32
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Tolkning av effekter

« Fokusera pa att anvanda beraknade effekter som
ett hjalpmedel att prioritera.

 Det gar dven att berakna statistisk signifikans.

— Forutsatter att antalet berdaknade effekter ar mindre an
antalet forsok minus ett.

— Forutsatter att vi vet hur modellen ser ut (linjér,
Interaktion, kvadrat, osv.)

— Kom-ihag att det ar helt olika saker att pavisa att
statistisk signifikans finns och att det saknas!
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Egenskaper hos

responsvariablerna

* Definierar optimeringsmalen:
— Maximering.
— Minimering.
— Malvarde.

e De mats med olika skalor.

* Den relativa betydelsen (”vikten’) ar inte
densamma.
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Hantera flera optimeringsmal

* “Objektiva” funktioner

— Exempelvis forhallandet mellan uppldsning och
separationstid.

— Leder ofta till optimering mot enbart det ena malet.

o Tillhorighetsfunktioner (“desirability’)
— Avvagning mellan manga olika mal.
— Det mest populara tillvdgagangssattet idag.

 Konturplottar ovanpa varandra
— Max tva experimentvariabler at gangen.
— Blir ofta roriga (helst ej mer &n tva responsvariabler.)
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En tillhorighetsfunktion

Optimeringsmalen representeras med
funktioner som varierar mellan 0 och 1.

1 -

Value of membership
o
(6

Response
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Olika mal - olika former
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Sammanvagd tillhorighet

Z:Bi'm(Yi)
M(y)= " ,if all m(y,)>0

gﬂi

M(y)=0, if any m(y,)=0

M(y) = sammanvagd tillhorighet.

m(yi) = tillhorighet for de individuella responsvariablerna.

Bi = Inflytande/vikt for de individuella responsvariablerna.

| =antalet responsvariabler.
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Systematiska optimerings-

metoder

e ”En-variabel-i-taget” (EVIT).
o Sekventiella forsoksplaner, simplex-och
gradientmetoden.

o Simultana forsoksplaner, responsyte-
metodik.
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"En-variabel-i-taget” (EVIT)
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Simplex-metoden

o Enkel att forsta, och enkel att anvanda.
o FOrst k+1 forsok, en ”simplex”.

o Darefter genomfors forsok 1 den riktning
som ger en forbattring.

o Utmarkande for metoden:

— Sekventiell (steg-for-steg).
— Inga antaganden om modell (linjar, kvadratisk, osv).

— Kostnadseffektiv, fa forsok jamfort med
responsytemetodik.
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e 1962, den grundlaggande simplex-metoden
presenteras av Spendley, Hext & Himsworth.

* 1965, den modifierade simplex-metoden
presenteras av Nelder & Mead.

e 1975, anpassning av den modifierade simplex-
metoden till praktisk experimentell verksamhet av
Deming m.fl.

o 1980-talet, olika ”"nya” simplex-metoder (”super-
modified”, "composite modified”, etc.)
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Vad ar en simplex?

e

Linje

Tetraeder

Triangel
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Startforsoken

o Klassisk/tilted [000....0
(Spendley et al paq....q
1962) D, =|apq....q

» Cornered (Koshal) e

» Optimal (linjar D-  p= " {(k-1+ Kk+1}

optimal, Oberg 1
1998) =yt ke
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Grundlaggande rakneregler

o Genomfor k+1 forsok.
« Rangordna forsoken fran det basta (B) till det samsta (W).

 Det sdmsta provet utgar och nya installningar beraknas
genom spegling i centroiden (medelvardet) for de
aterstaende proven.

o Atervand ej till utgangslaget om det nya provet skulle bli
det sémsta. Spegla istallet det nast samsta provet (Nw).

e Om ett prov har funnits med lange i simplexen (k+1 ggr)
sa gors forsoket om.

* Prov utanfor experimentdomanen ansatts ett oandligt
daligt vérde.
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Flodesschema for den

grundlaggande metoden
@art optimizatio)
]

Make first smplex Re-test retained S
) . Stop optimization
trials trial
l Yes Yes
Ranktrialsin
order: B, Ny & W
Let N,,, be W. . L
w Reevaluation Objectives
Rankthe other |4——No : No )
. rule activated fulfilled
A 4 trials B & Ny s
Make reflection, !
R
Replace
W for R
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Kalkylexempel

Var 1 Var 2
37.60 65.90
51.75 51.75
C (medelv.) 44.68 58.83

W 20.18 34.32
C-W 24.50 24.51

R=C+(C-W) 69.1/ 383.33
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Steg for steg mot malet

Experiment variabel 2

Experiment variabel 1
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K+1-regeln ar viktig

« Felaktigt daliga respons ar inget problem
eftersom simplexen snabbt letar sig 1 ratt
riktning igen.

« Felaktigt bra respons ar ett storre problem da
simplexen fastnar.

e FOrsok som varit kvar en langre tid, k+1 eller
k+3 ggr, maste darfor utvéarderas igen.

o Alternativ:
— Ersatt det gamla resultatet med det nya.
— Ta medelvardet av gammalt och nytt.
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Modifierade rakneregler

« Simplexen tillats expandera i en riktning
som innebar forbattring och dra sig samman
| en riktning som innebér en forsamring.
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Modifierade rakneregler forts.

o Utvéardera R efter genomférd spegling.
— Om Nw<R=<B, anvand simplex B..NwR.
— Om R>B, berdkna och utvardera E.
« Om E >R, anvand simplex B..NwE.
 Om E=<R, anvand simplex B..NwR.
— Om R=<Nw:

e Om R>W, berdkna och utvardera C+, anvand
simplex B..NwC+.

e Om R=<W, berakna och utvardera C-, anvand
simplex B..NwC-
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( Start optimization )

A
Make first simplex
trials

A
Rank trials in

order: B, NW & W

No

Let N,, be W.
Rank the other
A trials: B & N,
Make reflection,
R
R>N,,
?
Yes
Make expansion,
E
E>R
> No
Yes
+ ‘
Replace Replace
W for E W for R

No

Re-test retained
trial

f

Yes

Reevaluation
rule activated

R>W

Yes

v

Stop optimization

Yes

Objectives

fulfilled
?

Make positive
contraction, C+

Replace
W for C+

A 4

Make negative
contraction, C-

Replace
W for C-
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Kalkylexempel

Var 1 Var 2

37.60 65.90

51.75 51.75
C (medelv. 44.68 58.83
W 20.18 34.32
C-W 24.50 24.51
R=C+(C-W) 69.17 83.33
(C-W)/2 12.25 12.25
C-=C-(C-W)/2 32.43 46.57
C+=C+(C-W)/2 56.92 71.08

E=R+(C-W) 93.67 107.84
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Snabbt mot malet

Experiment variabel 2

Experiment variabel 1
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Flexibilitet

 Lagga till, byta ut mot, egna forsok.
o LA&gga till experimentvariabler.
» Dra bort experimentvariabler.

Viktigt att kontrollera att simplexen inte
degenererar, d.v.s. att den fortfarande
kan sOka | alla riktningar. Samtliga
variabler i den aktuella simplexen maste
darfor vara linjart oberoende.
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Speciella fragestallningar

« Multipla optima
— Mycket ovanligt i den praktiska verkligheten.
— Starta om optimeringen fran flera olika punkter.

o Diskreta variabler/kvalitativa
— Principiellt maste varje installning optimeras var
for sig.
— Ibland kan diskreta variabler goras kontinuerliga,

t.ex. 10 st spjall som kan vara 6ppna eller stangda
kan behandlas som en variabel (antal Oppna

spjall).
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Nar ska man sluta

e Nar man ar ngjd.

 Nar ingen pataglig forandring sker i respons
och/eller de experimentvariabler som har haft
betydelse.

Matematiska
konvergensuvillkor
ar daremot av
tveksamt varde
vid experimentell

tillampning. Forsik

Respons
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Optimering av blandningar

« Manga produkter ar, eller bestar av, blandningar.
Exempelvis: Farger, lim, tvattmedel och lakemedel.

 Blandningsvillkoret forsvarar ofta forsoksplanering och
utvardering. ¥ xi = 100%

« Simplexmetoden ar latt att tillampa:

— Alt. 1 Den sista variabeln berdknas som skillnaden mellan de
ovriga och 100%, och brott mot blandningsvillkoret behandlas
som ett omojligt forsok.

— Alt. 2 En fullstdndig och degenererad startsimplex anges inom
blandningsdoménen.
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Gradientmetoden

Huvudeffekterna skattas med
ett reducerat faktorforsok.

Nya forsok

Optimering sker genom
forflyttning langs gradient-
vektorn fOr snabbast 0kning
eller minskning.

Gradientvektorn definieras av
koefficienterna i det
anpassade linjara polynomet:
y=by+b, X, +b,X,+DbX,....0 X..

Variabel B

Forutsatter att huvud-
effekterna do[n_lnerar och Variabel A
fungerar alltsa inte ensam

néra ett optimum.
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Responsytemodeller

o Approximerar det verkliga sambandet med
en kvadratisk modell; vy = bo + X bixi + D byx? + 3" > byxx; +e

« Experiment- 3o
data anpassas 50
till modellen.
{00 110

> Anvan dS fO r Driftsomrade:

L—— Omrade med

a.tt ) acceptabla varden
- och liten variation.

120

— Tolka 100
variabel-
sambanden. 90

— Hitta [ampligt 3
driftsomrade.
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Simultana forsoksplaner for att

berakna responsytemodeller (RSM)

FOrsok pa minst
tre nivaer.

o
®
o
o
o
No. variables 3 4 5 6
Box-Behnken 15 27 46 54

Central Composite 23 36 59 100
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Var ska forsoksplanen
placeras?
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Vad ar det vi vill ha svar pa?

 Vilka variabler ar viktiga?
e Hur ser funktionssambanden ut?
e Var ar optimum?

Ar det bara den sista fragan som ska
besvaras sa ska vi inte borja med de tva
forsta! Och vill vi ha svar pa alla sa ska
vi ga i omvand ordning.
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En sammansatt strategi

« Steq ett. Optimering med simplex. /~ Branstorming,

consensusmote,

dérefter ev. screening
e Steg tva. Utvérdera: . l
] ptimera
— Effekterna av experiment-
variablerna. |
.................... |
""" Modellbygge
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Ett applikationsexempel fran

analytisk kemi

e PCB bestamdes med HRGC/ECD.

o Viktigt att halla nere analystiden, utan att
aventyra nodvandig kromatografisk
upplosning.

o Simplexoptimering av separations-
betingelserna ar en rattfram losning.
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Experimentella forutsattningar

e FOrsok med Aroclor 1248, med PCB #209 som
Intern standard.

o 3ul, 10 ng PCB/ul, injicerades 1 ”split mode”.

o Kapillar: 30 m J&W DB5, 1.0 um film, 320
um i.d.

« Kromatograf: HP 5890, Series || med
autoinjektor HP 7673.

e Detektor: ECD.
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Installningar av experiment-

variablerna

Ref. value Step size

Initial temperature °C 190 10
Initial time min 4 2
Temperature gradient °C/min 6 2
Maximum oven temp. °C 300 10
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Responsvariablerna

« Kromatografisk upplésning R1, mellan tva
toppar 1 borjan av kromatogrammet. [R=
X o-X/0.5(W,+Wg) ]

« Kromatografisk uppldsning R2, mellan tva

toppar 1 den senare delen av kromato-
grammet.

» Total separationstid.
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Medlemsfunktionerna

o 08 | Influence =0.67

Membershi
o
D

Resolution

p
o
o0

06 |
04 |
02+

Influence =1

Membershi

25 Total run time 50
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10 forsok

Trial No |Initial temp |Initial time Temp gradient Max temp Resolution #1 Resolution #2 Total run time Used Membership

Deg min Deg/min Deg R R min
1 185 50 50 295 1,201 1,959 45,063 0,417
2 195 50 7,0 295 1,119 1,811 39,161 0,452
3 195 5,0 50 305 1,226 2,02 39,69 0,527
4 185 3,0 7,0 305 1,135 1,87 34,823 0,547
5 195 3,0 50 295 1,182 1,992 41,1 0,488
6 200 3,0 7,0 305 1,115 1,82 32,733 0,563
7 208 2,0 8,0 310 1,043 1,725 28,009 0,596
8 197 15 55 313 1,125 1,88 32,683 0,584
9 198 2,8 7,8 322 1,08 1,735 27,786 0,613
10 199 2,6 9,1 335 1,016 1,698 24,183 0,632

Analystiden forkortades fran 45 till 25 minuter
utan namnvard forsamring av upplosningen.
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Analystid vs. forsok

Analystid | minuter
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Ett applikationsexempel fran

energiproduktion

« Miljoavgifterna pa kvave-
oxider, 40 kr/kg, har medfort
behov av atgarder i manga
forbranningsanlaggningar.

 Driftsoptimering ar ofta den
mest kostnadseffektiva
atgarden att starta med.

e Simplexoptimering ar en
snabb och enkel metod.
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Uppdraget

 Driftsoptimering av ett 100 MW kraft-
varmeverk, som eldar en blandning av
biobransle och olja.

o Kraftvarmeverket var utrustat med lag-NO, -

brannare med en utslappsniva pa 85-95
mg/MJ.
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Experiment- och

responsvariabler

 Fyra experimentvariabler

— Sekundarluft pa tva nivaer.
— Fordelning av brannarluft.
— Bransleférdelning mellan bréannarna.

e Tva responsvariabler

— Utslapp av NO,.

— Driftsbetingelser (baserat pa bade
matningar och observationer).
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Optimeringsforsoken

e 16 forsok beraknades med den
modifierade simplexalgoritmen.

o Utslappet reducerades till 60-65
mg/MJ med bibehallet goda
driftsbetingelser.

e Den 25%-iga reduktionen
motsvarar en besparing pa 450
SEK/h eller MSEK 2,2/ar (med
5000 driftstimmar).

"Bade guld och
grona skogar”

Downloaded from http://www.tomasoberg.com


http://www.tomasoberg.com

MultiSimplex

Utslapp vs. forsok

Utslapp av NOx
mg/MJ
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"Evolutionar tillverkning”

e En process ar inte bara en tillverknings-
anlaggning. Den ar ocksa ett experimentellt
system, dar man kan studera effekten av olika
atgarder.

 Redan i slutet pa 50-talet foreslog statistikern
Georg Box, da vid ICI, att man skulle tillata
sma variationer i den normala driften. Syftet ar
da att uppticka det basta sattet att driva
tillverkningen.
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Selektion och urval

* Selektion eller urval av béttre betingelser astadkoms
genom att presentera resultaten sa att det kontinuerligt gar
att forflytta sig mot ett optimum (enkla faktorférsok med
tva eller tre variabler).

» Processens naturliga variation kan skymma effekten av
sma variationer. | den ursprungliga utformningen upprepas
darfor de olika installningarna tillrackligt manga ganger for
att undertrycka brusnivan.

* Signal-/brusforhallandet forbéttras i proportion till:

. forsok
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Utgangslage: Faktor-EVOP

Optimum
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Tre "generationer” senare
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Simplex-EVOP

« Simplexmetoden togs fram for att automatisera EVOP-
tekniken.

o Simplexmetoden ar snabbare an standard-EVOP, kan
hantera fler variabler och bygger ej pa upprepning.

o Spendley et al visade att:
— Prestanda i nérvaro av brus 6kar med antalet dimensioner.
— Upprepningar och signifikanstestning inte forbattrar prestanda.

Snabbhet Antal Automati- Kunskaps-
faktorer sering uppbyggnad
Faktor-EVOP _ _ _ +
Simplex- + + + -
EVOP
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Utgangslage: Simplex-EVOP

Optimum

Downloaded from http://www.tomasoberg.com


http://www.tomasoberg.com

MultiSimplex
Direkt pa malet:

Simplex-EVOP

 Optimum
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Automatiserad optimering

« Kontinuerlig multivariat
optimering av processer och
instrument kan genomforas pa
tva principiellt olika satt:

— Icke-modellbaserad.
eller
— Modellbaserad.

« Vilka for- respektive nackdelar §
erbjuder detta?
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Jamforelse

o Simplex:
— Automatisk "EVOP”.
— Storningstalig.
— Inga modellantaganden.
— Ingen modell som behdver uppdateras.

 Modellbaserad:

— Kanslig for storningar.
— Antaganden om modellsamband.
— Modell som regelbundet behdver uppdateras.
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Vilken metod ska anvandas?

o Simplex:
— Processer som &r svara att beskriva med enkla
modeller.

— Processer dar modellsambanden foréndras (t.ex.
ravarukvalitet).

 Modellbaserat:
— Processer som kan beskrivas med enkla modeller.
— Processer dar modellsambanden inte férandras.
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