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1 Desenvolvimento do projeto

Durante o primeiro ano de vigénci, este projeto se desenvolveu de acordo
com suas principais lineas de pesquisa, na forma descrita na sequéncia.

1.1 Programacao nao-linear geral

Foi desenvolvido um método para minimizagcao com restricbes com controle
dindmico da viabilidade em cada iteracao (Bielschowsky-Gomes 2008).

1.2 Métodos de Restauracao Inexata

Estes métodos para minimizacdo com restricbes foram desenvolvidos
originariamente em Campinas e em outros centros do Brasil. Nesta etapa foi
conseguido um novo procedimento pelo qual se obtem convergencia global
mediante uma busca linear bastante simples (Fischer-Friedlander).

Por outro lado, foram elucidadas relacées entre os métodos de restauracao
inexata e algoritmos de gradiente espectral projetado, com aplicagdes a problemas
de alocagéo de pontos em esferas (GomesRuggiero- Martinez- Santos).

1.3 Qualificacao de Restricoes e condicoes de otimalidade

Foram analisadas condigdes de regularidade para otimizacdo vetorial
(Maciel-Santos-Sottosanto).

Foram introduzidas novas condicbes sequenciais de otimalidade e
estabelecido um sistema completo de relagbes ente elas (Andreani-Haeser-
Martinez).

1.4 Aperfeicoamentos algoritmicos em métodos consolidados de
minimizacao

Foi introduzido um novo esquema quase-Newton com memodria minimal
estruturada e precondicionadores secantes para ser usado nos subproblemas de
minimizacdo em caixas usados no pacote Algencan (Birgin-Martinez).

Foi desenvolvido um método quase Newton estruturado para minimizagao



com restricées de igualdade (FerreiraMendonga-Lopes-Martinez).

As etapas finais, préximas de convergéncia, das execugdes de Algencan
foram aceleradas com uma estratégia Newtoniana (Birgin-Martinez).

Foi introduzida uma variagdo de segunda ordem de Algencan (Andreani-
Birgin-Martinez-Schuverdt).

Foi introduzido um novo método de restricbes ativas com gradientes
espectrais para minimizagao com restricoes lineares (Andretta-Birgin-Martinez).

1.5 Aplicac6es em Quimica e Fisica

Foi desenvolvido um método para alinhamento de proteinas baseado na
técnica LOVO (Low-Order-Value Optimization) (Andreani-Martinez-Martinez-
Yano).

Foi melhorado o pacote Packmol para empacotamento molecular com a
incorporacao de processamento paralelo (Martinez-Andrade-Birgin-Martinez).

Foi desenvolvido um método para a estimativa de parametros em filmes
superpostos (Andrade-Birgin-Chambouleyron-Martinez-Ventura).

1.6 Minimizacao sem derivadas

Foi desenvolvido um método para minimizagao sem derivadas baseado em
buscas lineares e componentes aleatorias (DinizEhrhardt-Martinez-Raydan).

1.7 Otimizacao global

Foi introduzido um novo método de Lagrangiano Aumentado com
convergéncia a minimizadores globais (Birgin-Floudas-Martinez).

1.8 Subproblemas de regiao de confianca

Foi consolidado um método para resolver problemas de regidao de confianga
de grande porte (Rojas-Santos-Sorensen).

1.9 Empacotamento

Varios problemas de empacotamento foram desenvolvidos mediante o
emprego de algoritmos originais (Birgin-Gentil, Birgin-Lobato-Morabito, Birgin-
Sobral).

2 Software

O grupo continua ativo na introducdo e manutencdo de software.
Destacamos o projeto Tango, que inclui algoritmos de minimizacdo sem e com
restricbes, com destaque para Algencan (ver www.ime.usp.br/:egbirgin/tango) e
os projetos LovoAlign (de alinhamento de proteinas), Packmol (de empacotamento
de moléculas) e Puma (de estimativa de parametros em filmes finos). Todos estes
sdo pacotes computacionais mantidos pelos membros da equipe e com ampla



difusdo na comunidade cientifica.
3 Teses de doutorado em andamento

Estdo em andamento as teses de doutorado de Mael Sanchine, Paulo
Gouveia, Viviana Ramirez, Rodrigo Lima, Giovane Silva, Felipe Bueno, Leandro
Prudente, Larissa Xavier, Francisco Sobral, Jefferson Divino Gongalves de Melo,
Roger Behling, Orestes Bueno Gamboa.

4 Pos-doutorados

Realizaram estagio de pos-doutorado no contexto deste projeto: Esdras
Carvalho, Marina Andretta, Damian Fernandez, Feodor Pisnitchenko.
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