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Zusammenfassung

In dieser Dissertation werden Methoden fiir die Modellvalidierung von Prozessen, die durch
partielle Differentialgleichungen beschrieben werden, vorgestellt. Die Methoden verbinden die
Vorteile moderner Verfahren fiir die optimale Steuerung partieller Differentialgleichungen mit

den etablierten Verfahren fiir die Modellvalidierung bei Differential-algebraischen Gleichungen.

Validierte Modelle sind von grofier Bedeutung fiir industrielle und wissenschaftliche Zwecke. Ziel
der Modellvalidierung ist es sicherzustellen, dass der reale Prozess durch das mathematische
Modell quantitative korrekt wiedergegeben wird. Von daher konnen validierte Modelle fiir die
Simulation von gefdhrlichen Szenarien und fiir die Prozessoptimierung eingesetzt werden. Die
meisten mathematischen Modelle hdngen von unbekannten Modellparametern ab. Daher ist die

zuverlédssige Schiatzung der Modellparameter ein wichtiger Bestandteil der Modellvalidierung.

Die Modellparameter werden mittels der Methode der kleinsten Quadrate in Verbindung
mit einem direkten Mehrzielverfahren geschétzt. Das zugehorige Optimierungsproblem wird
mit der Gaufi-Newton Methode und einem Kondensierungsverfahren in Funktionenrdumen
gelost. Neben der Schitzung der Parameter bestimmt das Verfahren die Kovarianzmatrix der
Parameter sowie den Kovarianzoperator der Zustdnde. Die Kovarianzmatrix ermoglicht es
die Schétzfehler bzw. die Konfidenzgebiete der Parameter zu ermitten. Letztendlich wird die
Methode zur Parameterschétzung von stochastischen Differentialgleichung mittels der Fokker

Planck Gleichungen verallgemeinert.

In zahlreichen Anwendungen sind die Experimente, die fiir die Schitzung der Parameter verwen-
det werden, sehr teuer, fithren jedoch nicht zu ausreichend genauen Schétzungen der Parameter.
Daher ist es wiinschenswert, die zusétzlichen Experimente auf eine optimale Art und Wei-
se durchzufithren. Dies fithrt zu einem speziellen optimalen Steuerungsproblem, welches die
Schiitzfehler der Parameter minimiert. Das Ausmafl der Schétzfehler wird durch die Kovarianz-

matrix ausgedriickt, daher wird ein geeignetes Funktional der Kovarianzmatrix minimiert.

Entsprechend moderner Verfahren fiir die Optimierung mit partiellen Differentialgleichungen
wird in dieser Dissertation ein adjungierter Ansatz fiir die Berechnung des reduzierten Gradienten
des optimalen Versuchsplanungsproblems vorgestellt. Der adjungierte Ansatz erméglicht es, den
reduzierten Gradienten unabhéngig von der Dimension der Kontrollvariablen durch das Loésen
der adjungierten Differentialgleichung zu bestimmen. Letztlich wird der adjungierte Ansatz
erweitert, um die reduzierte Hessematrix auswerten zu konnen. Dies ist die Grundlage fiir

iterative Krylov Verfahren zur Losung der Optimalitatsbedigungen.



In dieser Dissertation wird auerdem eine alternative Methode basierend auf einer positiv defini-
ten Approximation der reduzierten Hessematrix entwickelt. Die Approximation der reduzierten
Hessematrix kann — unabhéngig von der Dimension der Steuerungen — durch das Losen von

n, - n, adjungierten Problemen bestimmt werden, dabei ist n, die Anzahl an Parametern.



Abstract

In this thesis methods for model validation of partial differential equation (PDE) models are
presented. The methods combine the advantages of recent developments in PDE constrained

optimization and model validation of differential algebraic equations.

Validated models are of great importance for manufacturing and engineering purposes. The
purpose of model validation is to provide a mathematical model which describes the real process
quantitatively correctly, hence validated models can be used for the simulation of dangerous
scenarios and for process optimization and control. Several mathematical models depend on
unknown model parameters, thus the reliable estimation of the model parameters is a crucial

part of model validation.

The model parameters are estimated by a least squares approach in combination with a direct
multiple shooting time domain decomposition. The corresponding optimization problem is
solved by a Gaufi-Newton algorithm in combination with an efficient condensing method in
function space. Beside the estimates of the parameters the covariance matrix is computed.
With the covariance matrix of the parameters and the covariance operator corresponding to the
multiple shooting node values the uncertainty of the parameters and multiple shooting node
values are assessed. Finally, the method for parameter estimation is extended to stochastic

differential equations by using the Fokker Planck equations.

In several applications the experiments performed to obtain the required measurements are
expensive, but nevertheless not sufficient for satisfactory accuracy of the parameter estimates.
Hence, it is desirable to design additional experiments in an optimal way. This leads to a special
optimal control problem which minimize the uncertainty of the parameters. The uncertainty
of the parameters can be expressed by the covariance matrix, thus a suitable function of the

covariance matrix is minimized.

Following modern approaches of PDE constrained optimization, this thesis presents an adjoint
approach for the computation of the reduced gradient of the optimum experimental design
problem. With the adjoint approach the reduced gradient is computed, independent of the
dimension of the control variables, by solving the adjoint equations. Furthermore, the adjoint
approach is extended for the evaluation of the reduced Hessian. Thus the reduced problem can

be solved by iterative Krylov methods.



In this thesis an alternative approach based on a positive definite approximation of the reduced
Hessian is developed. The approximation of the reduced Hessian can be computed — independent
of the number of controls — by solving n, - n, decoupled adjoint problems, where n, is the

number of parameters.
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