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Abstract

The aim of this dissertation is to develop mathematical/numerical approaches to pa-
rameter estimation in nonlinear dynamical systems that are modeled by ordinary
differential equations or differential algebraic equations. Parameters in mathematical
models often cannot be calculated by applying existing laws of nature or measured
directly and therefore they need being obtained from experimental data through an
estimation step. Numerical methods to parameter estimation are challenges due to
undesirable characteristics, such as stiffness, ill-conditioning and correlations among
parameters of model equations that cause computational intensiveness, convergence
problems as well as non-uniqueness of the solution of the parameters. The goal of
this dissertation is therefore two-fold: first to develop efficient estimation strategies
and numerical algorithms which should be able to efficiently solve such challenging
estimation problems, including multiple data profiles and large parameter sets, and
second to develop a method for identifiability analysis to identify the correlations

among parameters in complex model equations.

Direct strategies to solve parameter estimation problem, dynamic optimization prob-
lems, include direct sequential, direct simultaneous, direct multiple shooting, quasi-
sequential, and combined multiple shooting and collocation strategy. This dissertation
especially focuses on quasi-sequential strategy and combined multiple shooting and
collocation strategy. This study couples the interior point method with the quasi-
sequential strategy to solve dynamic optimization problems, particularly parameter
estimation problems. Furthermore, an improvement of this method is developed to
solve parameter estimation problems in that the reduced-space method of interior
point strategy is used. In the previous work, combined multiple shooting and col-
location strategy method was proved to be efficient to solve dynamic optimization

problems with all constraints of states imposed only at the nodes of the discretization
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grids. In this study, an improvement to combined multiple shooting and collocation
strategy is made to impose all state values on constraints at all collocation points in

order to improve the quality of the dynamic optimization problems.

To improve the quality of the parameter estimation solutions, multiple data-sets of
measurement data usually are used. In this study, an extension to a dynamic three-
stage estimation framework is made to the parameter estimation problem with a
derivation to the quasi-sequential strategy algorithm. Due to the decomposition of
the optimization variables, the proposed approach can efficiently solve time-dependent
parameter estimation problems with multiple data profiles. A parallel computing strat-
egy using the message passing interface (MPI) method is also applied successfully to

boost computation efficiency.

The second challenging task in parameter estimation of nonlinear dynamic models is
the identifiability of the parameters. The identifiability property of a model is used
to answer the question whether the estimated parameters are unique. In this thesis, a
systematic approach to identify both pairwise parameter correlations and higher order
interrelationships among parameters in nonlinear dynamic models is developed. The
correlation information obtained in this way clarifies both structural and practical non-
identifiability. Moreover, this correlation analysis also shows that a minimum number
of data sets, which corresponds to the maximum number of correlated parameters
among the correlation groups, with different inputs for experimental design are needed
to relieve the parameter correlations. The result of this correlation analysis provides a
necessary condition for experimental design in order to collect suitable measurement

data for unique parameter estimation.



Zusammenfassung

Ziel der vorliegenden Dissertationsschrift ist es, mathematische bzw. numerische Ver-
fahren zur Parameterschatzung fiir nichtlineare dynamische Systeme zu entwickeln,
deren Modelle in Form von gewohnlichen Differentialgleichungen oder differential-
algebraischen Gleichungen vorliegen. Derartige Modelle zu validieren gelingt in der
Regel nicht, indem Naturgesetze ausgenutzt werden konnen, vielmehr sind héufig
aufwendige Messungen erforderlich, deren Datensitze dann auszuwerten sind. Nu-
merische Verfahren zur Parameterschatzung unterliegen solchen Herausforderungen
und unerwiinschten Effekten wie Steitheit, schlechter Konditionierung oder Korrelatio-
nen zwischen zu schatzenden Parametern von Modellgleichungen, die rechenaufwendig
sein, aber die auch schlechte Konvergenz bzw. keine Eindeutigkeit der Schatzung
aufweisen konnen. Die Arbeit verfolgt daher zwei Ziele: erstens effektive Schatzstrategien
und numerische Algorithmen zu entwickeln, die komplexe Parameter-Schatzprobleme
losen und dazu mit multiplen Datenprofilen bzw. mit grofien Datensatzen umgehen
konnen. Zweites Ziel ist es, eine Methode zur Identifizierbarkeit fiir korrelierte Pa-

rameter in komplexen Modellgleichungen zu entwickeln.

Eine leistungsfahige direkte Strategie zur Losung von Parameter-Schatzaufgaben ist
die Umwandlung in ein Problem der optimalen Steuerung. Dies schliet folgende
Methoden ein: direkte sequentielle und quasi-sequentielle Verfahren, direkte simultane
Strategien, direkte Mehrfach-Schiefverfahren und kombinierte Mehrfach-Schiefverfahren
mit Kollokationsmethoden. Diese Arbeit orientiert besonders auf quasi-sequentielle
Verfahren und kombinierte Mehrfach-Schiefverfahren mit Kollokationsmethoden. Speziell
zur Losung von Parameterschatzproblemen wurde die Innere-Punkte-Verfahren mit
dem quasi-sequentielle Verfahren gekoppelt. Eine weitere Verbesserung zur Losung
von Parameterschiatzproblemen konnte erreicht werden, indem die ,reduced-space*

Technik der Innere-Punkte-Verfahren benutzt wurde. Die Leistungsfahigkeit der kom-
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binierte Mehrfach-Schiefverfahren mit Kollokationsmethoden zur Losung von Dy-
namischen Optimierungsproblemen war bisher damit verbunden, dass die Zustands-
beschrankungen nur in den Knoten des Diskretisierungsgitters eingehalten werden
konnten. Mit dieser Arbeit konnte die kombinierte Mehrfach-Schiefverfahren mit
Kollokationsmethoden verbessert werden, so dass alle Zustandsgroflen die vorgegebe-
nen Beschrankungen in allen Kollokationspunkten einhalten, was zu einer deutlichen
Verbesserung des letztlich zu 16senden Optimalsteuerungsproblems zur Parameter-

schatzung fiihrt.

Um die Qualitat Parameterschatzung zu verbessern, werden iiblicherweise mehrfache
Messdatensatze benutzt. In der vorgelegten Dissertation wurde zur Parameterschatzung
eine dynamische Drei-Stufen-Strategie mit einem eingebauten quasi-sequenziellen Ver-
fahren entwickelt. Durch die Zerlegung der Optimierungsvariablen kann das vorgeschla-
gene Verfahren sehr effizient zeitabhéngige Parameter—Schétzaufgaben mit mehrfachen
Datenprofilen losen. Zur Steigerung der Recheneffizienz wurde dariiber hinaus erfol-
greich eine Parallel-Rechner Strategie eingebaut, die das sog. ,message passing inter-
face* (MPI) nutzt.

Eine zweite Herausforderung fiir die Parameterschatzung nichtlinearer dynamischer
Modelle betrifft die Indentifizierbarkeit der Parameter. Damit verbunden ist die Frage
nach der Eindeutigkeit der geschatzten Parameter. In dieser Arbeit wird auch ein
systematisches Vorgehen zur Identifizierung paarweiser Korrelationen als auch zum
Erkennen von Wechselwirkungen hoherer Ordnung zwischen Parametern in nicht-
linearen dynamischen Systemen vorgeschlagen. Damit lasst sich sowohl die struk-
turelle als auch eine praktische ,Nichtidentifizierbarkeit klaren. Dariiber hinaus
lasst sich durch eine Korrelationsanalyse darauf schlieen, welche minimale Zahl von
Datensatzen mit unterschiedlichen Eingéngen zum Entwurf benotigt wird, um Param-
eterkorrelationen auszuschlieen. Dies wiederum entspricht einer maximalen Zahl von
korrelierten Parametern innerhalb der Korrelations-Gruppen. Im Ergebnis der Kor-
relationsanalyse erhélt man eine notwendige Bedingung wie viele Messdaten fiir eine

eindeutige Parameterschatzung benotigt werden.



