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Trotz signifikanter Fortschritte in den letzen Jahren und der Entwicklung neuer
Softwarewerkzeuge bereitet die robuste numerische Ldsung der dynamischen
Simulation und Optimierung haufig Schwierigkeiten. Die hochdimensionalen Systeme
aus der Prozess- und Verfahrenstechnik benétigen hierflir besondere Ansatze fir die
Losung solcher Probleme. Es existieren zwar einige effiziente Methoden, aber diese
sind zumeist fur eine bestimmte Art von dynamischen Modellgleichungen oder fur
eine spezielle Anwendung, etwa an Parameterschatzprobleme oder optimale
Versuchsplanung adaptiert bzw. eingeschrankt. Die meist zu behandelnden
Probleme sind jedoch als ein vollstandig implizites DAE-System definiert. Sie
erfordern zudem fir die Formulierung bzw. Lésung von Optimierungsproblemen:
Simulationsstudien, Sensitivitatsanalysen sowie geeignete Startwerte.

In diesem Beitrag wird ein effizienter Losungsansatz fur eine systematische
Reduktion des Rechenaufwands durch eine Integration der Modellgleichungen
zusammen mit ihren Sensitivitaten vorgestellt. Der Hauptvorteil stellt u.a. die
allgemeine Schnittstelle flr die Definition von dynamischen Prozessmodellen dar, die
einem voll impliziten System mit einem Index von beliebiger Ordnung entspricht. Der
entwickelte Ldser basiert auf der orthogonalen Kollokation mit finiten Elementen.
Eine interne numerische Differentiation ermoglicht die effiziente Berechnung der
dynamischen Sensitivitaten flr die Losung von Optimierungsproblemen. Der
entwickelte Solver zeigt sich robust im Vergleich zu anderen kommerziell
verfugbaren Solvern. Darlber hinaus hat sich die Version Sparse Solver als
besonders effizient bei der Losung von PDE-Problemen erwiesen. Die
Leistungsfahigkeit des entwickelten Ldsungsansatzes wird an folgenden
Anwendungen erlautert:

o Minimale Zeit und optimale Steuerungsstrategie fur ein Multikomponenten-
Destillationskolonnen-Modell unter Produktwechsel-Bedingungen

o Parameterschatzung fur die Adsorptionsisotherme in einer
chromatographischen Saule

J Optimale Versuchsplanung fur ein Fed-Batch-Reaktor
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