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Zusammenfassung

Designoptimierungsprobleme der chemischen Industrie zeichnen sich durch eine grofie An-
zahl diskreter und kontinuierlicher Entscheidungsvariablen, komplexe nichtlineare, den
Suchraum beschriankende Modelle, nichtlineare Kostenfunktionen und die Existenz vieler
lokaler Optima aus. Der Standardansatz zur Losung dieser Probleme besteht darin mathe-
matische Methoden zur gemischt-ganzzahligen Optimierung (MINLP) einzusetzen, die auf
einer Repriisentation aller sinnvollen Designalternativen, der sogenannten Superstruktur
arbeiten. Zur Darstellung struktureller Entscheidungen ist die Einfithrung einer grofien
Anzahl bindrer Variablen erforderlich, die zu einem exponentiellen Anstieg der zur Losung
benotigten Rechenzeit fiihrt. Die durch Fixierung der diskreten Variablen entstehenden
kontinuierlichen Unterprobleme werden mit Methoden der mathematischen Programmie-
rung (MP) effizient, jedoch nur lokal gelost, sodass die Losungsqualitit stark von der
Initialisierung abhéngt. Aufgrund der hohen Rechenzeiten und der fehlenden Globalitét
der Suche sind Standardmethoden noch weit davon entfernt in der Praxis Anwendung zu
finden.

In dieser Arbeit wird ein memetischer Algorithmus (MA) zur globalen Designoptimierung
chemischer Prozesse am Beispiel einer reaktiven Rektifikationskolonne mit optionalem
AuBenreaktor entwickelt. Der MA kombiniert eine Evolutionsstrategie (ES) mit einem ro-
busten MP-Loser. Wihrend die Standardmethoden gleichzeitig Designentscheidungen und
Betriebsparameter optimieren und die zum Design gehorenden Zustandsvariablen der Mo-
delle bestimmen, wird hier eine polylithische Modellierung eingesetzt, die eine Trennung
der Operationen und den Einsatz unterschiedlicher Optimierungsmethoden erméglicht.
Da evolutionére Algorithmen (EA) die Fahigkeit besitzen, lokalen Optima zu entkommen
iibernimmt die ES die globale Optimierung der Designentscheidungen, die nur etwa 3%
des urspriinglichen Suchraums darstellen. Ein robuster MP-Loser, der nicht-lineare und
hochgradig beschrénkte kontinuierliche Probleme effizient lokal 16st wird zur Simulation
der von der ES vorgeschlagenen Designalternativen und zur Verbesserung der Individuen
der ES durch eine lokale Suche in den kontinuierlichen, stark beschrinkten Unterrdumen
eingesetzt. Eine Représentation variabler Lénge der ES erlaubt die Darstellung strukturel-
ler Entscheidungen mit einer geringen Anzahl diskreter Variablen, wodurch der Suchraum
des MA im Vergleich zu denen der Standardmethoden weiter reduziert wird.

Ein Vergleich des MA mit kommerziell erhéltlichen und dem Stand der Technik entspre-
chenden MINLP-Losern zeigt, dass das neue Konzept den bendtigten Rechenaufwand um
mehr als eine Groflenordnung reduziert. Die Einfiihrung struktureller Beschrinkungen,
optionaler Operationseinheiten und diskontinuierlicher Strafterme fiithrt zu einem mode-
raten Rechenzeitanstieg. Steigende Komplexitét des Fallbeispiels fiithrt bei den MINLP-
Techniken zu groflen Schwankungen des Rechenaufwandes und der Losungsgiite, wahrend
der MA ein durchgehend robustes Verhalten bei sehr guter Losungsqualitdt aufweist.
Diese Ergebnisse weisen auf grofles Potential dieser Klasse memetischer Algorithmen zur
Designoptimierung echter Praxisprobleme der chemischen Industrie hin.






Abstract

Design optimization problems in chemical engineering are characterized by the presence
of a large number of discrete and continuous decision variables, complex nonlinear models
that restrict the search space, nonlinear cost functions, and the presence of many local
optima. The classical approach to such problems are mixed integer nonlinear programming
(MINLP) solvers that work on a superstructure formulation which explicitly represents all
design alternatives. The structural decisions lead to a large number of discrete variables
and an exponential increase in the computational effort. The mathematical programming
(MP) methods which are usually employed to solve the continuous subproblems that arise
by fixing the discrete variables provide only one local optimum which depends strongly
on the initialization. Thus standard methods may not find the global optimum despite
long computation times.

In this contribution a memetic algorithm (MA) for the global optimization of chemical
process synthesis is developed and tested using the example of a reactive distillation
column with an optional external reactor. The MA combines an evolution strategy (ES)
and a robust MP-solver. While standard methods optimize the design decisions and the
operational conditions and determine the state variables that correspond to a certain
design in an integrated fashion, the MA uses a polylithic model formulation, such that
these tasks can be separated and different optimization techniques can be used. The
ES globally optimizes the design variables, because evolutionary algorithms (EA) have
the ability to escape from local optima. The design decisions are the real degrees of
freedom of the problem and comprise only 3% of the variables of the original search
space. A robust MP-solver that can efficiently handle non-linear and highly constrained
continuous problems simulates the design alternatives proposed by the ES and improves
the individuals of the MA by the performance of a local search in the space of all continuous
variables. By the use of a representation of variable length the structural decisions can be
represented by a small number of integer variables such that the search space of the MA
is further reduced.

A comparison of the MA to commercially available state-of-the-art MINLP techniques
shows, that the new concept reduces the computational effort by more than one order
of magnitude. The introduction of structural decisions, additional constraints, optional
operation units and discontinuous penalty terms lead only to a moderate increase in the
computational effort. If the complexity of the case study is increased, the computatio-
nal effort and the quality of the solution differs strongly in different test runs of the
MINLP-techniques, while the MA shows a robust behavior with high solution qualities.
This demonstrates the potential of this class of memetic algorithms in real-world design

optimization problems.
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