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Abstract

Many large-scale challenges can be described as optimal allocation of resources between indi-
vidual systems that are interconnected and coupled via these shared resources. Even though
the different systems may be administratively distributed or autonomous, they must interact
and agree in order to perform their tasks or satisfy their needs. A chemical site is such a
challenge that consists of many interconnected systems that share resources, as energy and
material, via networks. In this case, the optimal allocation of resources enables a more efficient
production.

However, optimization across system boundaries, in the example of the chemical site across
the business unit or company boundaries, can be one of the main contributions towards a more
economical and ecological operation, as such problems are in general not tackled efficiently.
The conventional approach, monolithic optimization, is mostly not possible, since the different
systems act autonomously and require a certain degree of confidentiality, especially when
different systems compete with each other.

To overcome this, dual-based distributed optimization methods can be applied. Instead of
solving the problem directly, the optimal solution is iteratively determined via optimization on
the system level as well as communication of marginal information between the systems and
a neutral coordinator.

In this thesis, an extensive overview of such methods as well as of their domains of ap-
plication are given. A newly proposed method, analytical extrapolation, reduces the effort to
solve quadratic problems with relatively few overarching constraints. Distributed optimization
methods are applied and compared for static and dynamic optimization problems. In the static
case, the optimal allocation of resources in a chemical park is investigated. In the dynamic
case, the optimal distribution of resources between inherently discontinuous processes using
the example of chemical semi-batch reactors is analyzed. The resulting economic benefits
are analyzed, and practical considerations for the implementation of dual-based distributed

optimization are outlined.
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Kurzfassung

Viele groBe Herausforderungen lassen sich als optimale Verteilung von Ressourcen zwischen
einzelnen Systemen, die tber diese gemeinsamen Ressourcen miteinander verbunden und
gekoppelt sind, beschreiben. Auch wenn die verschiedenen Systeme administrativ verteilt oder
autonom sind, miissen sie interagieren und sich abstimmen, um ihre Aufgaben zu erfiillen oder
ihre Bediirfnisse zu befriedigen. Ein Chemiestandort ist ein Beispiel dafiir, da dieser aus vielen
miteinander verbundenen Systemen besteht, welche Energie sowie Rohstoffe und Utilities iiber
Netzwerke gemeinsam nutzen.

In diesem Fall erméglicht die optimale Allokation der Ressourcen eine effizientere Produk-
tion. Die Optimierung iiber Systemgrenzen hinweg, im Beispiel des Chemiestandortes tiber
Geschéftsbereichs- oder Unternehmensgrenzen hinweg, ist jedoch eine der groBten Heraus-
forderungen auf dem Weg zu einem wirtschaftlicheren und 6ékologischeren Betrieb, da solche
Probleme in der Regel nicht effizient angegangen werden. Der konventionelle mathematische
Ansatz, die monolithische Optimierung, kann nicht angewendet werden, da die verschiedenen
Systeme autonom agieren und ein gewisses MaB an Vertraulichkeit erfordern, insbesondere
wenn verschiedene Systeme miteinander konkurrieren.

Um trotzdem eine optimale Losung zu finden, konnen Methoden der verteilten Optimierung
angewendet werden, welche auf der dualen Dekomposition basieren. Anstatt das Problem
direkt zu lésen, wird die optimale Losung iterativ durch Optimierung auf Systemebene sowie
durch Kommunikation zwischen den Systemen und einem neutralen Koordinator ermittelt.

In dieser Arbeit wird eine umfangreiche Ubersicht iiber derartige Methoden und ihre Anwen-
dungsgebiete gegeben. Eine neu entwickelte Methode, die analytische Extrapolation, reduziert
den Aufwand zur Lésung von Problemen mit relativ wenigen tibergreifenden Randbedingungen.
Verteilte Optimierungsmethoden werden fiir statische und dynamische Optimierungsprobleme
angewendet und verglichen. Im statischen Fall wird die optimale Allokation von Ressourcen
in einem Chemiepark untersucht. Im dynamischen Fall wird die optimale Verteilung von
Ressourcen auf inharent diskontinuierliche Prozesse am Beispiel von chemischen Semi-Batch-
Reaktoren untersucht. Die sich daraus ergebenden wirtschaftlichen Vorteile werden analysiert
und praktische Aspekte zur Implementierung einer Optimierung basierend auf der dualen
Dekomposition erleutert.
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