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Kurzfassung

Diese Dissertation umfasst ein Rahmenwerk und ein Werkzeug für die Modellierung und

Optimierung von Fließbildsuperstrukturen in frühen Phasen der Prozessentwicklung. Die

frühe Phase der Prozessentwicklung, auch Prozesssynthese genannt, ist durch einen Man-

gel an Informationen und einer heterogenen Qualität der vorhandenen Daten gekenn-

zeichnet. Entscheidungen in dieser Situation zu treffen wird weiterhin dadurch erschwert,

dass viele Prozessalternativen zur Verfügung stehen. Diese Alternativen in einer für eine

Prozessoptimierung geeignete Struktur auszudrücken ist eine herausfordernde Aufgabe.

Als grundlegendes Werkzeug für die Lösung dieses Problems wird in dieser Arbeit die

Zweistufige Stochastische Optimierung mit operationellen Freiheitsgraden verwendet, da

diese Methode den Designprozess gut widerspiegelt. Entscheidungen können zu zwei Zeit-

punkten getroffen werden: Während der Planung des Prozesses, und während des Be-

triebes des Prozesses, wobei hier mehr Informationen zur Verfügung stehen. Die Grund-

lage der Zweistufigen Stochastischen Optimierung ist die Aufteilung der Freiheitsgrade in

Designvariablen und Betriebsvariablen. Mit Hilfe dieser Dekomposition kann die Problem-

größe verringert und die Wahrscheinlichkeit einer Lösung der Probleme verbessert wer-

den. Die Optimierungsprobleme wurden in der objektorientierten Modellierungssprache

Modelica implementiert und werden mit Hilfe eines hybriden evolutionären Algorithmus

gelöst. In dieser Kombination übernimmt die evolutionäre Suche die Optimierung der De-

signgrößen, während die Betriebsgrößen von einem gradientenbasierten Löser wie IPOPT

oder CONOPT für die einzelnen Szenarien bestimmt werden.

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein neues Computerwerkzeug namens FSOpt (Flowsheet

Superstructure Optimization) entwickelt und in der Sprache C# implementiert. FSOpt

unterstützt die Modellierung von Fließbildsuperstrukturen durch die Bereitstellung von

drei Eingabeformalismen (tabellarisch, graphisch, Modelica). Die in FSOpt modellierten

Superstrukturen werden automatisch in ausführbare Optimierungsprogramme übersetzt,

wobei die hierarchischen Strukturen aufgelöst und automatisch erste und zweite partielle

Ableitungen der Gleichungen berechnet werden.

Die Entwicklungsmethode und das Werkzeug werden in zwei Fallstudien angewendet: die

Optimierung eines Prozesses für die Hydroformylierung von n-Dodecen in thermomorphen

Lösungsmittelsystemen und die Auftrennung eines azeotropen Gemisches aus Wasser und

Ameisensäure mit Hilfe einer Druckwechselrektifikation.





Abstract

This contribution presents a framework and a tool for modelling and optimizing pro-

cess flowsheet superstructures in the early phase of process design. The early phase of

process design, called process synthesis, is characterized by a lack of information and a

heterogeneous quality of the available information. Decision making in this environment

is challenging due to the large number of possible process alternatives that are avail-

able. Expressing these alternatives in a structure suitable for searching by means of an

optimization algorithm is a challenging task.

The algorithmic tool employed for handling uncertainties in process design in this thesis

is two-stage stochastic programming, which reflects the real-world process design process

well. Decisions can be taken at two points of time, once during the design of a plant and

once during operation, when more measurements and information are available. Two-stage

stochastic programming is based on the decomposition of the decision variables into design

parameters and operational degrees of freedom, thereby reducing the overall problem size.

The optimization problems are implemented using the object-oriented language Modelica

and are solved using a hybrid evolutionary algorithm. In this setup the evolutionary

search creates new designs which are optimized by the gradient-based solvers IPOPT or

CONOPT for different scenarios.

For this thesis a new tool called FSOpt (Flowsheet Superstructure Optimization) was

developed and implemented. FSOpt supports the modelling and optimization of super-

structures using three input formalisms and provides algorithms for the translation of

abstract superstructure models into executable non-linear programs. The transformation

process is integrated into an automated work flow and includes the instancing of hierar-

chical models and the calculation of exact first- and second-order derivatives.

The method and the tool are applied to two case studies, the hydroformylation of dodec-1-

ene in thermomorphic multicomponent solvent systems and the separation of an azeotropic

mixture of water and formic acid.
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