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Abstract:

Zur Beschreibung dynamischer Phanomene in der Verfahrenstechnik steht eine
Reihe von Modellierungswerkzeugen zur Verfigung, die gleichungsorientierte,
deklarative Hochsprachen wie beispielsweise gPROMS oder Modelica verwenden.
Diese primar zur Simulation konzipierten, domanenspezifischen Sprachen werden
immer haufiger auch zur Lésung von Optimierungsproblemen (optimale Steuerung,
Parameterschatzung oder Versuchsplanung) eingesetzt. Solche Anwendungen
erfordern typischerweise die Berechnung von ersten und héheren Ableitungen der
zugrunde liegenden verfahrenstechnischen Modelle, welche bisher haufig mittels
Differenzenquotienten approximiert wurden.

Fir ein existierendes dynamisches Optimierungssystem aus der Verfahrenstechnik
wird ein spezielles Software-Werkzeug entwickelt, das exakte Ableitungen zur
Losung eines gegebenen Optimierungsproblems bereitstellt. Beim Entwurf des
vorgestellten Werkzeugs werden Techniken des automatischen Differenzierens (AD)
eingesetzt, die unter der Betrachtung und Ausnutzung von Problemstrukturen die
ersten und zweiten Ableitungen effizient berechnen. Um die Technologie zur
Ableitungsberechnung nicht nur an eine einzige Hochsprache zu binden, werden die
Programmtransformationen auf einem sprachneutralen, XML-basierten
Zwischenformat ausgefuhrt.
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