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1. Urspringliche Aufgabenstellung sowie wissenschaftlicher und technischer
Stand, an den angeknipft wurde

Das OFFIS entwickelt Informatik-Methoden und -Werkzeuge fir Herausforderungen zukunftiger
Energiesysteme. Ein besonderer Fokus liegt im Bereich der Co-Simulation sowie im Bereich der
datengetriebenen Modellierung. Bisherige Arbeiten umfassen u.a. die Co-Simulation hybrider
multi-modaler Energiesysteme, die Detektion von mdoglichen Cyber-Angriffen auf zuklnftige
Energiesysteme mittels maschineller Lernverfahren sowie die Erstellung von datengetriebenen
Modellen fur die Bereitstellung von Flexibilitat in verteilten Energiesystemen. Zielsetzung des hier
dargestellten Teilvorhabens war die gemeinschaftliche Forschung an und Entwicklung von
digitalen Zwillingen des in DERIEL betrachteten Wasserelektrolysesystems (ModellTwin) mit den
beiden Funktionalitaten

. Prozessanalyse/-diagnose: Bestimmung des ,State-of-health®
. Alterungsmodellierung: Bestimmung der ,Remaining Useful Lifetime*

Zur Erreichung der oben aufgeflihrten Zielsetzung arbeitete das OFFIS eng mit den Partnern
Siemens Energy und der Leibniz Universitat Hannover (LUH) zusammen.

Die fokussierten Ziele von OFFIS in diesem Zusammenhang umfassten die folgenden Themen:

. Ein Vergleich und Entwicklung von Architekturkonzepten fir den Aufbau des ModellTwins.
. Die datengetriebene Entwicklung von Teilmodellen fir den ModellTwin.

. Die Entwicklung eines Konzeptes zur echtzeitfahigen Modellauswahl.

. Ein qualitativer Vergleich verschiedener Modellierungsansétze.

Mit diesen Arbeiten lieferte OFFIS innerhalb von DERIEL einen wesentlichen Beitrag im Bereich
der datengetriebenen Modellierung und Architekturentwicklung des ModellTwins.

Uber das Projekt hinaus ist es das Ziel des OFFIS, die in DERIEL entwickelte Architektur fiir die
dynamische und zur Laufzeit adaptive Kopplung von datengetriebenen und physiko-chemischen
Modellen nach Projektabschluss auch fir weitere Komponenten elektrischer Energiesysteme
einzusetzen. Der erwartete Fokus der Fortfihrung der wissenschaftlichen Arbeiten liegt dabei im
Bereich komplex-aggregierter Energiesystemkomponenten.

2. Ablauf des Vorhabens

Zu Beginn des Projekts kam es zu Verzégerungen, wodurch in Ubereinkunft mit den Partnern
Meilensteine verschoben wurden. Aufgrund der Verzdgerung bei der Bereitstellung des Erlkdnig-
Elektrolyseurs in AP1 wurde das Gesamtprojekt um 9 Monate verlangert, wodurch MS2.3 von
M46 auf M55 verschoben wurde. Die Aufgaben des OFFIS sind jedoch abgeschlossen und die
Verlangerung bot keinerlei Mehrwert, weshalb sie nicht in Anspruch genommen wurde.
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3. Wesentliche Ergebnisse

Im Rahmen des Projektes wurde von OFFIS eine Architektur fur digitale Zwillinge entwickelt, die
speziell auf den Anwendungsfall eines Wasserelektrolyseurs zugeschnitten ist. Die Architektur
bildete die Grundlage fur die weiteren Arbeiten und wurde erfolgreich in Form des ModellTwins
implementiert.

Im weiteren Verlauf wurde der ModellTwin iterativ um die Funktionalitaten ,Prozessanalyse/-
Diagnose” und ,Alterungsmodellierung® erweitert. Basierend auf einem erstellten synthetischen
Datensatz, welcher das Verhalten des Elektrolyseurs realititsnah abbildet, wurden drei
unterschiedliche datengetriebene Modelle basierend auf neuronalen Netzen entwickelt und
getestet. Validiert wurden die Modelle auf einem von Siemens Energy bereitgestellten Datensatz
eines realen Elektrolyseurs. Wahrend der Modellierung hat sich zudem das Problem von
Modellverzerrung aufgrund ungleich verteilter Daten aufgetan, welches nach Absprache mit den
Partnern tiefgehender untersucht und Methoden zur Verringerung des Effekts entwickelt wurden.
Zur Steigerung der Interpretierbarkeit der durch die Modelle gewonnen Aussagen wurden zudem
Ansatze zur Unscharfequantifizierung untersucht. Hierbei hat sich herausgestellt, dass die
Qualitat der Unscharfeintervalle nicht nur abhangig von dem gewahlten Quantifizierungsansatz
ist, sondern auch je nach verwendeter Qualitdtsmetrik unterschiedlich gut ausfallen kann.

Im Rahmen der im Projekt erzielten Ergebnisse sind sieben Publikationen entstanden (vier bereits
verotffentlicht, drei gegenwartig in Arbeit). Inhaltlich befassen sich diese mit der entwickelten
Architektur des digitalen Zwillings, mit der Quantifizierung ungleich verteilter Daten und der
Vermeidung ungleichverteilter Daten. Zudem wurden im Rahmen des Projekts zwei studentische
Abschlussarbeiten geschrieben und die Arbeit an einer Promotion begonnen.

Der im Rahmen des Projekts entwickelte ModellTwin-Demonstrator hat sich als fester Bestandteil
der Offentlichkeitsarbeit des OFFIS etabliert und wurde bereits zahlreich bei Fiihrungen und
Veranstaltungen innerhalb des OFFIS verwendet.

4. Zusammenarbeit mit anderen (Forschungs-)Einrichtungen

Innerhalb des AP2 ,ModellTwin“ wurden die einzelnen Arbeitsschritte mit den Projektpartnern
Siemens Energy und LUH abgestimmt um Uberschneidungen zu verhindern und Synergien zu
schaffen. Die erzielten Ergebnisse wurden zudem in Feedbackschleifen mit den Partnern
iterativ verbessert. Weitergehend wurden zwischen den Partnern Modelle und Daten
ausgetauscht, welche in den einzelnen Arbeitsschritten zur Validierung der Ergebnisse genutzt
wurden.

Im AP-Ubergreifendem Kontext wurden die erzielten Ergebnisse zudem auf halbjéhrlich
stattfindenden Konsortialtreffen prasentiert und mit den weiteren Projektpartnern diskutiert.
Innerhalb der Plattform H2Giga haben sich zudem starke Synergien mit dem von DERIEL
unabhangigem Forschungsprojekt SEGIWA ergeben. In SEGIWA werden sogenannte
,FleetTwin“-Funktionalitaten entwickelt, welche auf die Begleitung zukunftiger zahlreicher
Elektrolyse-Analgen im Feld abzielen. Inhaltlich gab es zwischen DERIEL und SEGIWA teils
ahnliche oder ergdnzende Ziele, weshalb Mdglichkeiten zum Austausch eingerichtet wurden,
um Synergien zu férdern und Doppelbearbeitung einzelner Arbeitsschritte zu vermeiden.
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Teil 1l. Eingehende Darstellung (wird verdffentlicht)

1. Eingehende Darstellung der durchgefiihrten Arbeiten und Ergebnisse

1.1. AP2.1: Entwickeln der Grund-Funktionalitaten
1.1.1 Aufgabenstellung und Ablauf

Das Arbeitspaket AP2.1 ,Entwickeln der Grund-Funktionalitdten” endet mit dem Meilenstein MS2.1
,Grund-Funktionalitdit des ModellTwin implementiert”, welcher einen in seinen Grundziigen
funktionsfahigen ModellTwin voraussetzt.

Um dieses Ziel zu erreichen, sollte vom OFFIS eine auf Anwendungsféllen basierende Anforderungsanalyse
durchgefihrt werden, um die technischen Anforderungen an den ModellTwin zu erheben. AnschlieBend
sollten geeignete Architekturkonzepte recherchiert und miteinander verglichen werden. Resultierend aus
dem Vergleich sollte ein Entwurf fiir ein Architekturkonzept fiir den ModellTwin angefertigt werden,
welches Uber Schnittstellen fiir die angestrebten datengetriebenen Modelle verfiigt.

Um eine Nutzbarkeit des ModellTwins zu gewahrleisten, sollten zudem Konzepte zur Sensordatenfusion
und Integration der eingehenden Daten aus der DERIEL-Erlkonig-Elektrolyseanlage entwickelt werden.

Den Abschluss des Arbeitspakets bildet die Implementierung des ModellTwins in prototypischer Form zur
Validierung der Funktionsfahigkeit des Architekturkonzepts, sowie die Sicherstellung der Kompatibilitat
mit den, im weiteren Verlauf des Projekts folgenden, Modellen zur ,Prozessanalyse und Diagnose” und
zur , Alterungsmodellierung”.

Das Arbeitspaket war geplant von Projektmonat MO bis M15, wurde jedoch Aufgrund von Verzégerungen
zu Projektstart um vier Monate auf Projektmonat M19 verlangert.

1.1.2 Ergebnisse

In diesem Kapitel werden die vom OFFIS erzielten Ergebnisse bei der Entwicklung der Grundfunktionalitat
beschrieben. Hierzu wird zunachst auf die erhobenen Anwendungsfille eingegangen und die aus ihnen
erhobenen Anforderungen an die ModellTwin-Architektur. Es folgt die Nutzwertanalyse fiir einen
qualitativen Vergleich verschiedener Architekturen aus der Literatur. Abschliefend wird auf die
resultierende und eigens fir DERIEL entwickelte Architektur eingegangen, zusammen mit der
Implementierung der Architektur in Form des ModellTwins.

Im Rahmen der durchgefiihrten Anforderungsanalyse wurden zwei Anwendungsfalle fir den ModellTwin
erhoben und nach IEC 62559 standardisiert dokumentiert. Aus den Anwendungsfillen wurden
Anforderungen an die ModellTwin-Architektur abgeleitet. Der Anwendungsfall ,State of Health
Estimation for Hydrogen Electrolysers” beschreibt die Bestimmung des Gesundheitszustands des
Elektrolyseurs und dient als Anwendungsfall um die ModellTwin-Funktionalitdt , Prozessanalyse und
Diagnose” zu beschreiben. Der Anwendungsfall ,Remaining Useful Life Estimation for Hydrogen
Electrolysers” beschreibt die Abschatzung der Restlebensdauer des Elektrolyseurs und dokumentiert die
Funktionalitat , Alterungsmodellierung”. Eine standardisierte Anwendungsfallbeschreibung nach IEC
62559 umfasst unter anderem die Erhebung von moglichen Leistungsindikatoren (Key performance
indicator, KPI), Akteuren, Start- und Stoppbedingungen, schrittbasierte Ablaufszenarien und eine
Auflistung ausgetauschter Informationen zwischen den Akteuren. Diese werden tabellarisch erfasst, wie
beispielhaft in Abbildung 1 dargestellt. Aus Platzgriinden wird auf die Darstellung der vollstandigen
Anwendungsfalldokumentationen verzichtet.
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Scenario
Scenario name: Window-Histogram-Modell
Ste | Event Name of Description | Service Information | Information | Informatio | Requiremen
P process/ of process/ producer receiver n ts R-ID
No. activity activity (actor) (actor) exchanged
(1Ds)
1 New Measureme | Die neuen Measureme | Physical Measureme | Input = R1
Measurement | nt Provision | Messwerte nt Receiver | Twin nt Receiver | Output:
S werden den 11-8
ModellTwin-
Komponente
n zur
Verfigung
gestellt.
2 / Prepare Die neuen SoH Measureme | SoH Input: 11-8 | R1
Window- Parameter nt Receiver Output: /
Histogram- | werden der
Modell SoH-
Komponente
Gbergeben.
3 / Update Die Window- SoH SoH Input: 11-8 |/
Histograms | Histogramm | Histogram- Output:
e der Modell 111
Parameter
werden gaf.
aktualisiert.
4 / Estimate Zellspannun | Window- SoH SoH Input: 11- |/
Voltage g wird Histogram- 7; 111
geschatzt. Modell Qutput: 19
5 / Calculate SoH wird Window- SoH SoH Input; 18- |/
SoH berechnet. Histogram- 9. 114
Modell Output:
110
6 New SoH Visualize SoH wird HMI SoH HMI Input: 110 | R1
SoH den Output: /
Operateuren
angezeigt.
_ Information Exchanged .
Information | Name of Description of information exchanged Requirements
exchanged | information IDs
1D exchanged
1 Temperatur Die gemessene Temperatur an der Zellanode [*C]. /
Anode
12 Temperatur Die gemessene Temperatur an der Zellkathode [°C]. !/
Kathode
13 Druck Anode Der gemessene Druck an der Zellanode [bar]. /
14 Druck Kathode | Der gemessene Druck an der Zellanode [bar]. /
15 Zellstrom Der gemessene Zellstrom [A]. /
16 Massenfluss N2 | Der gemessene Stickstoffmassenfluss in der Zelle [cm?*/min]. /
17 Massenfluss 02 | Der gemessene Sauerstoffmassenfluss in der Zelle [cm®/min]. /
18 Zellspannung Die gemessene Zellspannung [V]. /
(ref)
19 Zellspannung Die geschatzte Zellspannung [V]. /
(est)
110 SoH Der geschatzte SoH [%]. /
111 Histogramme Die berechneten Histogramme je fur die Informationen 11-8. /
112 Degradierende | Die degradierenden Parameter einer Zelle. /
Parameter
(variabel)
114 Bol Der BolL [V]. /
Abbildung 1: Beispielhafter Auszug aus den entwickelten nach IEC 62559 dokumentierten Anwendungsfallen.
H2Giga - Sachbericht zum Verwendungsnachweis — Teil 11 4
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Aus den Anwendungsfallen wurden folgende Anforderungen an die ModellTwin-Architektur abgeleitet:

Funktionale Anforderungen (FA):

FA 1:

FA 2:

FA 3:

FA 4:

FA5:

FA 6:
FA7:

Der ModellTwin muss (iber eine wohldefinierte Schnittstelle zu Echtzeit-Messwerten eines
Elektrolyseurs bzw. einer addaquaten Simulation dessen verfiigen.

Der ModellTwin muss lber eine wohldefinierte Schnittstelle fiir Services zum Auslesen von
Echtzeit-Messwerten verflgen.

Der ModellTwin muss Uber eine wohldefinierte Schnittstelle fiir Services zum Schreiben von
Echtzeit-SoH-Werten verflgen.

Der ModellTwin muss Uber eine wohldefinierte Schnittstelle flir Services zum Lesen von
Echtzeit-SoH-Werten verfiigen.

Der ModellTwin muss Uber eine wohldefinierte Schnittstelle flir Services zum Schreiben von
Echtzeit-RuL-Werten verfiigen.

Der ModellTwin muss lGber ein HMI verfligen, das den SoH in Echtzeit Gber die Zeit anzeigt.

Der ModellTwin muss liber ein HMI verfiigen, welches die RUL-Prognose in Echtzeit Gber die
Zeit anzeigt.

Nicht-Funktionale Anforderungen (NFA):

NFA 1:

NFA 2:

NFA 3:

NFA 4:

NFA 5:

NFA 6:

NFA 7:

Der ModellTwin sollte die Echtzeit-Messwerte ereignisgetrieben verarbeiten und zur
Verfligung stellen, um eine Echtzeit-SoH- und -RUL-Schatzung zu ermdglichen.

Der ModellTwin sollte die Echtzeit-SoH-Werte ereignisgetrieben verarbeiten und zur
Verfligung stellen, um eine Echtzeit-RUL-Schatzung zu ermdoglichen.

Es sollte moglich sein, beliebig viele Implementierungen einer gleichen Funktionalitdt (bspw.
SoH- und RUL-Schatzung) zeitgleich als unterschiedliche Services dem ModellTwin
hinzuzufiigen, um Implementierungen vergleichen zu kénnen.

Es sollte moglich sein, Services zur Laufzeit zu entfernen, hinzuzufiigen oder auszutauschen.

Das HMI fiir den SoH und das fiir das RUL sollte dazu in der Lage sein, die Genauigkeit einer
SoH-Schatzung bzw. RUL-Prognose anzuzeigen.

Das HMI fiir den SoH und das fiir das RUL sollte dazu in der Lage sein, die Unscharfe einer
SoH-Schatzung bzw. RUL-Prognose anzuzeigen.

Das HMI fiir den SoH und das fiir das RUL sollte dazu in der Lage sein, die Inferenz einer SoH-
Schatzung bzw. RUL-Prognose anzuzeigen.

Zusammengefasst ergeben sich aus den Anforderungen finf Kriterien, welche fiir den ModelllTwin
relevant und somit auch bei dem qualitativen Vergleich von Architekturen fir digitale Zwillinge aus der
Literatur zu beachten sind. Fir die Nutzwertanalyse wurden die Kriterien zudem gewichtet. Die Kriterien
mit ihrer Gewichtung sind in Tabelle 1 dargestellt. Das Schnittstellen-Kriterium deckt die funktionalen
Anforderungen ab und wird daher am starksten gewichtet. Die drei Kriterien Ereignisgetriebenheit,
Backend- und HMI-Flexibilitat leiten sich aus den nicht-funktionalen Anforderungen ab, was in der
Gewichtung gespiegelt wird. Das Kriterium der Skalierbarkeit geht liber die Anwendungsfalle hinaus, ist
allerdings unabdingbar, wenn der ModellTwin nicht nur fiir einzelne Zellen Verwendung finden soll. Es
hat daher einen eher etwas in die Zukunft gerichteten Charakter, sollte jedoch trotzdem Beriicksichtigung

H2Giga - Sachbericht zum Verwendungsnachweis — Teil 1 5
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Tabelle 1: Aus den Anforderungen abgeleitete Kriterien flr die ModellTwin-Architektur.

Finanziert von der
Europdischen Union
NextGenerationEU

Kriterium

Beschreibung

Gewicht [%]

Schnittstellen

Die Architektur des ModellTwins muss wohldefinierte
Schnittstellen bereitstellen fiir:

e Echtzeit-Messwerte eines Elektrolyseurs

e SoH-Werte

e Rul-Werte

e HMI

50%

Ereignisgetriebenheit

Die Architektur sollte eine ereignisgetriebene
Verarbeitung und Bereitstellung unterstitzen fir:
e Echtzeit-Messwerte eines Elektrolyseurs
e SoH-Werte
e Rul-Werte

15%

Skalierbarkeit

Die Architektur sollte skalierbar sein, um beliebig viele
Datenquellen gleichzeitig (Stack oder ganzer
Elektrolyseur) handhaben zu kénnen.

5%

Backend-Flexibilitat

Die Architektur sollte es ermoglichen, Implementierungen

beliebiger Komponenten zur Laufzeit auszutauschen, zu
entfernen oder hinzuzufiigen.

15%

HMI-Flexibilitat

Das HMI sollte flexibel erweitert und angepasst werden
kénnen, um den unterschiedlichen Anwendungsfallen
gerecht zu werden

15%

Um fir den ModellTwin geeignete Architekturen zu identifizieren, wurde eine umfangreiche
Literaturrecherche durchgefiihrt. Auf Grundlage der Datenquellen Google Scholar, Sciencedirect, Link
Springer, IEEE Xplore und Taylor and Frances wurden 38 potentielle Vorarbeiten identifiziert. Die
folgenden drei von den 38 potentiellen Vorarbeiten wurden durch die Nutzwertanalyse als am

erfolgversprechendsten identifiziert:

. Lee, Jay, Behrad Bagheri, und Hung-An Kao. ,A Cyber-Physical Systems Architecture for
Industry 4.0-Based Manufacturing Systems“. Manufacturing Letters 3 (Januar 2015): 18-23.

o Ashtari Talkhestani, Behrang, Tobias Jung, Benjamin Lindemann, Nada Sahlab, Nasser Jazdi,
Wolfgang Schloegl, und Michael Weyrich. ,,An Architecture of an Intelligent Digital Twin in a
Cyber-Physical Production System®. At - Automatisierungstechnik 67, Nr. 9 (25. September

2019): 762-82.

. Redelinghuys, A. J. H., A. H. Basson, und K. Kruger. , A Six-Layer Architecture for the Digital
Twin: A Manufacturing Case Study Implementation®. Journal of Intelligent Manufacturing 31,

Nr. 6 (August 2020): 1383-1402.

Es konnte jedoch keine der Architekturen eine ausreichende Bewertung erzielen (Notengebung:
ungenligend, ausreichend, gut). Um die in DERIEL angestrebten Anwendungsfille und potentielle weitere
Anwendungsfalle Giber das konkrete Projekt hinaus bestmdglich umzusetzen, wurde daher auf eine
eigene, noch flexiblere und ereignisgetriebenere Architektur gesetzt. Die grundlegenden Konzepte sind
dabei, konsequent im gesamten Zwilling auf eine ereignisgetriebene Verarbeitung zu setzen eine

Erweiterung des Funktionsumfangs sowie ein erweiterbares HMI von Anfang an mitzudenken.

H2Giga - Sachbericht zum Verwendungsnachweis — Teil 1
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Die im Rahmen von DERIEL entwickelte Architektur fir den ModellTwin wurde nach ISO/IEC 42010 auf
Englisch dokumentiert. ISO/IEC 42010 ist ein internationaler Standard flr Architekturbeschreibungen von
Systemen und Software. Im Folgenden ist die Dokumentation beschrieben:

1.1 Introduction

Concerns: Access to data for testing and validation, experimentation with digital twin models, scalability
of simulations, and transparency of data handling and algorithms.

Architecture Support: The architecture supports a environment for safe experimentation, using simulated
or anonymized data to test cell and aging models and explore new algorithms. Modular components
support experimentation with simulation, human machine interfaces and other advanced applications.

Architecture Evaluations: The proposed architecture will be evaluated in multiple iterations. These
iterations encompass workshops with different stakeholders where the architecture is presented and
feedback will be gathered.

As this is the first draft of the architecture, no such workshop has been held yet. This section should be
updated after the first workshops.

Rationale for Key Decisions:
e The system should use a microservice architecture

e Microservices allow a high flexibility, modularity and extensibility of the systems, as singular parts
can easily be exchanged as a whole.

e The Core Digital Twin should be lean

e If the main system, the core digital twin layer, is designed in a minimal way, the systems
architecture allows a more flexible use of the system.

e To avoid implementing multiple different APIs which all other services must know,
communication should only run via brokers which mediate messages between the services. This
has the added benefit that abstraction of specific services is possible, as requesting services do
not need a direct connection to a responding service. This enables the interchangeability of
services.

1.2 Stakeholders and Concerns

Stakeholders:
Stakeholder Description

Researcher A researcher is doing laboratory experiments with (partially)
simulated components instead of operating a real grid. They are
interested in evaluating different scenarios with differing
configurations of control strategies, simulators, grids, etc.
Connecting newly developed services or algorithms to analyse their
behaviour is part of their interests.

H2Giga - Sachbericht zum Verwendungsnachweis — Teil 1 7
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Concerns:
No. Name Description
C1 Interfaces The architecture should have well-defined

interfaces for real-time measurements of
electrolysers, SoH data, RUL data and HMI.

C2 Event-Driven-Processing-Capabilities | The architecture should enable an event-driven
processing and provision of real-time
measurements of electrolysers, SoH data, RUL data
and HMLI.

C3 Scalability The architecture should be scalable to be able to
handle an arbitrary amount of data sources (stack
or whole electrolyser).

c4 Backend Flexibility The architecture should enable an exchange,
remove or add of implementations at runtime
C5 HMI Flexibility It should be possible to flexible extend and adapt

the HMI to cope with the different use cases.

1.3 Viewpoint: Researcher

A researcher is doing laboratory experiments with (partially) simulated components instead of operating
an industrial electrolyzer. They are interested in evaluating different scenarios with differing
configurations of control strategies, simulators, etc. Connecting newly developed services or algorithms
to analyse their behaviour is part of their interests.

Typical Stakeholders:

. Scientific staff of academic institutions
. Researchers at companies

Operations on View: Operations define the methods to be applied to views and their models. Types of
operations include:

e Construction methods
o Define clear experiment objectives and scenarios for model and demonstrator building
o Integrate external simulators using standardized interfaces or adapters
o Develop custom services and analysis tools
o Document setups and configurations for reproducibility
e Interpretation methods
o Analyze simulation outputs
o Visualize grid behaviors
e Analysis methods
o Quantify the impact of the scenarios and experiment outcomes
e Implementation methods

o Leverage containerization technologies for reproducible deployments

H2Giga - Sachbericht zum Verwendungsnachweis — Teil 1 8
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o Develop APIs and libraries to streamline the integration of new services and experiments

1.4 Logical View

The Logical View describes the core functional modules and services within the microservice architecture
of the system. This view outlines how the different microservices are structured inside the Digital Twin.
There is a differentiation between User Interface and Real Time services as the latter provide the data
which are visualized in the User Interface.

This logical view captures the architectural setup needed to provide core functionalities, including data
processing, state assessment as well as services like human-machine interaction.

Structural Model:
Version: 2.1.1

Digital Twin \

Services |\
User Interface \ Real Time Services \

Digital Object \

Purpose: Show the general architecture and components
1. Services Package
o User Interface
=  Analytics: Provides insights and visualizations for data and services.
= Logging: Captures system logs for monitoring and debugging purposes.
= Services: Exposes user-accessible features and actions.
o Real-Time Services
= Condition Monitoring: Monitors system conditions in real-time to detect
anomalies.
= Anomaly Detection: Identifies deviations in the system based on predefined
thresholds.
2. Digital Object Package
o State Estimator: Estimates the current state of the system using real-time data.
o Service Manager: Manages interactions between services and ensures smooth
operations.
o DataStorage: A database component that stores historical and real-time data for analysis.
o Publish-Subscribe: Manages communication between components through a
publish/subscribe mechanism.

H2Giga - Sachbericht zum Verwendungsnachweis — Teil 1 9
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3. Simulator
o A standalone component that interacts with the Publish-Subscribe system to feed
simulated data into the architecture.

1.5 API View

The API View describes the core APl functionality provided by the backend services of the Digital Twin
system. This view outlines the design, structure, and purpose of the APls, capturing how they enable key
functionalities.
This view specifically addresses the APIs required for:

e Data processing: Ingesting, transforming, and delivering insights.

e State assessment: Assessing system or asset states to inform decision-making.

e Human-machine interaction: Facilitating interaction between end users and system components.
By documenting these APIs, the view supports developers, system integrators, and stakeholders in
understanding how to use and extend the system effectively.
The purpose of this view is to:

1. Provide a clear understanding of the structure and purpose of key APIs.

2. Facilitate integration with external systems.

3. Ensure consistent implementation across services.

4. Support maintainability and scalability of API-driven functionalities.

APl Documentation: In the following, the APl documentation for the system is provided, detailing the
endpoints available for interacting with interpreted measurement data, state variable data, timeseries
data, and system requests. The APl is built to allow external systems to publish and subscribe to data, as
well as query timeseries information from the system.
The following APl endpoints are covered in this documentation:
e Measurement and State Variable Data
o [timeseries/Interpreted/
o [timeseries/statevariables
e Timeseries Query
o [timeseries/request
o /[timeseries/<channel>
e System Request
o /modeltwin/models/system/request
/<string:eleclD>/<string:stackld>/<string:cellld>/timeseries/<string:measurement>/Interpreted/
POST (publish interpreted e Description: This endpoint allows publishing interpreted
measurement data) measurement data to a Kafka topic.
e Request Body:
® type (string): Type of measurement (e.g., "current",
"power").
® unit (string): The unit of the measurement (e.g., "A", "V").
e value (string): The value of the measurement.
e timestamp (string): Timestamp of the measurement (ISO
8601 format).
e Headers:
e cellld (string): Unique identifier for the cell.
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e stackld (string): Unique identifier for the stack.
e electrolyserld (string): Unique identifier for the
electrolyser.

® Response:

e Status: 201 Created

e Body: "ok"
GET (subscribe to e Description: This endpoint allows subscribing to
interpreted measurement interpreted measurement data from a Kafka topic.
data) e Request Body:

® unit (string): The unit of the measurement (e.g., "A", "V").

e Response:

e Status: 200 OK

e Body: JSON array of the interpreted measurements with

type, unit, value, and timestamp for each entry.

/<string:elecID>/<string:stackld>/<string:cellld>/timeseries/<string:measurement>/statevariables

POST (publish state variable e Description: This endpoint allows publishing state variable
data) data to a specified Kafka topic.

® Request Body:

e type (string): Type of state variable.

® unit (string): The unit of the state variable.

e value (string): The value of the state variable.

e timestamp (string): Timestamp of the state variable (1ISO

8601 format).

e Headers:

e cellld (string): Unique identifier for the cell.

e stackld (string): Unique identifier for the stack.

e electrolyserld (string): Unique identifier for the

electrolyser.

® Response:

e Status: 201 Created

e Body: "ok"
GET (subscribe to state e Description: This endpoint allows subscribing to state
variable data) variable data from a Kafka topic.

® Response:

e Status: 200 OK

e Body: "ok"

/<string:elecID>/<string:stackld>/<string:cellld>/timeseries/request

POST (publish timeseries
query request to InfluxDB)

Description: This endpoint publishes a timeseries query
request to InfluxDB.

Request Body:

g (string): The query string to be executed.

channel (string): The channel to which the query results
should be published.

Response:
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e Status: 201 Created

e Body: The result of the InfluxDB query in JSON format.
GET (subscribe to timeseries e Description: This endpoint allows subscribing to timeseries
data by channel) data based on the channel.

® Response:

e Status: 200 OK

e Body: "ok"

/<string:eleclD>/<string:stackld>/<string:cellld>/timeseries/<string:channel>

POST (publish timeseries

e Description: This endpoint publishes timeseries data to the
data to Kafka topic specified Kafka topic (channel).
(channel)) e Request Body:
e Aseries of key-value pairs, including cellld, stackld,
electrolyserld, and other timeseries data fields.
e Headers:
e cellld (string): Unique identifier for the cell.
e stackld (string): Unique identifier for the stack.
e electrolyserld (string): Unique identifier for the
electrolyser.
e Response:
e Status: 201 Created
e Body: "ok"
GET (subscribe to timeseries e Description: This endpoint allows subscribing to timeseries
data from Kafka topic data from the specified Kafka topic (channel).
(channel)) e Response:
e Status: 200 OK
e Body: "ok"

/<string:eleclD>/<string:stackld>/<string:cellld>/timeseries/models/system/request

POST (publish system e Description: This endpoint publishes a system request to a
request to Kafka topic) Kafka topic.
e Request Body:
e Key-value pairs representing the system request data.
e Response:
e Status: 201 Created
e Body: "ok"
GET (subscribe to system e Description: This endpoint allows subscribing to system
request data from Kafka request data from a Kafka topic.
topic) ® Response:
e Status: 200 OK
e Body: "ok"

Security Considerations:

e Authentication: APl access is controlled through headers that contain the cellld, stackld, and
electrolyserld. Authentication mechanisms such as API keys, OAuth tokens, or JWTs can be
implemented to ensure secure access to these APIs.
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e Encryption: All communication between clients and the API server should be encrypted using
HTTPS to ensure data integrity and security.

e Access Control: Access to specific endpoints may be restricted based on user roles or the type of
data being handled.

1.6 Topic View

The Pub/Sub View describes the topic scheme and organization used by the message broker within the
Digital Twin. This view provides details on topic naming conventions, hierarchy, and management
processes to ensure consistent and scalable topic usage across the system.

This view is essential for enabling data-driven functionalities by providing a structured approach to
handling topics. It supports developers, operators, and system architects in managing the message flow
between system components.

The purpose of this view is to:

o Define a clear and consistent topic hierarchy for message exchange.
o Provide guidance on naming conventions for new topics.
o Enable efficient data flow through the publish-subscribe mechanism.

o Ensure scalability, fault tolerance, and observability for messaging.

Topic Convention \

L

‘ releclD} . {stackID} .{cellld}.{measurment}.raw ‘

‘ 1eleclD } .{stackID}.{cellld } .{ measurment}.estimated ‘

{eleclD} . {stackID}.{cellld}.{ measurment}.estimated.uncertainty ‘
‘ {eleclD} . {stackID} . {cellld}.Rul ‘
felecIlDY . {stackID} . {cellld}.{ metric)

The general idea is, that data is directly related to a specific cell in a stack in an electrolyser for the purpose
of traceability.

Zum Abschluss von AP2.1 wurde die entwickelte Architektur in Form des ModellTwins prototypisch
implementiert. Um die Kompatibilitat zu den in AP2.2 entwickelten Funktionalitdten sicher zu stellen,
wurden diese zunachst durch leere Hiillen ohne Funktionalitat, aber mit den geforderten Schnittstellen,
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ersetzt. Auf eine erweiterte Darstellung der Implementation wird an dieser Stelle verzichtet und auf
Kapitel 1.3 ,,AP2.3: ModellTwin zum Gesamtmodell vervollstandigen und validieren“ verwiesen. Die
entwickelte Architektur war zudem Gegenstand zweier im Rahmen des Projekts veroffentlichten
Publikationen:

o Huxoll, Nils, Sharaf Alsharif, Jan C. Diettrich, Tobias Brandt, und Michael Brand. ,Digital Twin
Architecture and Technologies for Hydrogen Electrolyser Applications”. Abstracts of the 11th
DACH+ Conference on Energy Informatics - Volume 5, Supplement 2. DACH+ Conference on
Energy Informatics. Springer Open, 2022.

o Alsharif, Sharaf, Nils Huxoll, Amin Raeiszadeh, Tobias Brandt, Michael Brand, und Sebastian
Lehnhoff. , Digital Twins for Scaling up Hydrogen Electrolysis“. In ETG Congress 2023, 1-7,
2023.

Eine weitere Publikation befasst sich mit der Generalisierung der Architektur iber den Anwendungsfall
des Wasserelektrolyseurs hinaus. Sie ist gegenwartig in Arbeit und tragt den Vorlaufigen Titel: ,Digital
Twins: A novel domain-independent reference architecture”. Mit einer Einreichung bei einer
Fachzeitschrift ist im Laufe des Jahres 2025 zu rechnen.

1.1.3 Fazit

Alle in AP2.1 angestrebten Ergebnisse konnten erzielt werden. Insbesondere hervorzuheben ist hier die
gute Zusammenarbeit im Konsortium und mit Siemens Energy sowie der LUH. So fanden wahrend der
Umsetzung regelmalig Absprachen zur Entwicklung der Anwendungsfille und Architektur, zuzlglich eines
Workshops zur Erhebung der Anforderungen, statt. Die Fortschritte wurden zudem regelmafig auf
Konsortialtreffen mit Partnern auflerhalb des AP2 diskutiert.

1.2. AP2.2: ModellTwin Modelle optimieren & Ergdanzungen einbringen auf Basis von
Prozessanalyse und Diagnose
1.2.1 Aufgabenstellung und Ablauf

Das Arbeitspaket AP2.2 ,ModellTwin Modelle optimieren & Ergdnzungen einbringen auf Basis von
Prozessanalyse und Diagnose" zielte darauf ab, den Funktionsumfang des ModellTwins zu erweitern und
zu optimieren, um einen voll funktionsfahigen ModellTwin zu entwickeln. Der ModellTwin soll in der Lage
sein, den aktuellen Zustand und die verbleibende Lebensdauer von Wasserelektrolyseuren abzuschatzen
(State of Health Estimation bzw. Remaining Useful Life Estimation).

Um dies zu erreichen, wurde der Funktionsumfang des ModellTwins in mehreren Schritten iterativ
verbessert und optimiert. Hierbei standen zwei wichtige Aspekte im Fokus: Zum einen musste die
Datenverarbeitung des prototypisch implementierten ModellTwin an die Sensordaten der Erlkénig-
Anlage angepasst werden, um eine effiziente Verarbeitung und Auswertung der Daten zu erméglichen.
Zum anderen sollten datengetriebene Modelle zur Erweiterung des Funktionsumfangs hinzugefiigt
werden, um den ModellTwin noch leistungsfahiger und flexibler zu machen.

Dariber hinaus sollte eine Bewertung der ModellTwin-Architektur hinsichtlich ihrer Nutzbarkeit
vorgenommen werden, um sicherzustellen, dass der ModellTwin den Anforderungen der Praxis gerecht
wird. Die Ergebnisse dieses Arbeitspakets kulminierten schlieflich in einem Meilenstein MS2.2
»Funktionsumfang DERIEL fixiert", der einen voll funktionsfahigen ModellTwin vorausgesetzt hat und
dessen Funktionsumfang beschreibt.
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Das Arbeitspaket war geplant von Projektmonat M16 bis M34, wurde jedoch aufgrund von Verzogerungen
im vorangegangen AP2.1 bereits zu Arbeitspaketstart um zwei Monate auf Projektmonat M36 verldangert.
Im Laufe des Projekts traten zudem immer wieder Verzogerungen bei der Inbetriebnahme der Erlkonig-
Elektrolyseanlage (AP1) auf, dessen Sensordaten fir eine realitdtsnahe Entwicklung der Modelle zur
Prozessanalyse, Diagnose und Alterungsmodellierung von Néten waren. Da die Inbetriebnahme und der
damit einhergehende Erhalt der Sensordaten des Erlkdnigs zur urspriinglichen Projektlaufzeit nicht
absehbar war, wurde sich friihzeitig um eine Ersatzdatenquelle bemiiht um den ModellTwin trotzdem
iterativ weiterentwickeln und testen zu kénnen.

1.2.1 Ergebnisse

Ein wesentlicher Beitrag zum Erfolg des AP2.2 war die Entwicklung datengetriebener Modelle fir die

—— Beginning of life -
— = Degraded Cell

Cell Voltage (V)

Current Density (A/fcm?)
Abbildung 2: Schematische Darstellung der Polarisationskurve einer Zelle zur Wasserelektrolyse

Funktionalitaten , Prozessanalyse/-Diagnose” und ,Alterungsmodellierung” des ModellTwin. Bereits bei
der Entwicklung der Anwendungsfille in AP2.1 wurde mit den Partnern abgestimmt, dass
Prozessanalyse/-Diagnose die Bestimmung des Zustands des Elektrolyseurs darstellt, im Folgenden
bezeichnet als State of Health (SoH). Elektrochemisch lasst sich dieser an der Polarisationskurve des
Elektrolyseurs ablesen, welche das Verhaltnis zwischen Stromstarke und Spannung der Zelle beschreibt.
Ein beispielhafter Verlauf der Polarisationskurve ist in Abbildung 2 dargestellt. Der SoH lasst sich durch
die Hohe der Zellspannung ablesen, wobei eine hohere Zellspannung bei gleicher Stromdichte auf eine
degradierte Zelle mit schlechtem SoH hinweist. Die Alterungsmodellierung bezieht sich dementsprechend
auf die Projektion der Polarisationskurve in die Zukunft.

Das messtechnische Erfassen der Polarisationskurve ist jedoch selten moglich, da dies ein Anfahren eines
definierten Betriebspunkts des Elektrolyseurs, unter Einbezug der Betriebsparameter wie Zelldruck oder
Zelltemperatur, voraussetzen wirde. Zudem misste der Betriebspunkt aufgrund des
Einschwingverhaltens des Elektrolyseurs eine gewisse Zeit gehalten werden. Aus 6konomischer Sicht ist
das Anfahren eines Referenzpunktes daher in der Regel nicht sinnvoll. Ziel der SoH-Modellierung ist es
daher, auch ohne Anfahren eines Referenzpunktes die Spannung am Referenzpunkt zu bestimmen und
so eine Aussage Uber den Zustand des Elektrolyseurs treffen zu knnen. Um dies zu erreichen, wurden im
Rahmen des Projekts mehrere Ansatze datengetriebener Modelle miteinander verglichen.

Nach dem urspriinglichen Projektplan sollten die Modelle zunachst mit synthetischen Daten konzipiert
und getestet werden, um eine parallele Entwicklung der Modelle zur Sammlung von Sensordaten der
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DERIEL-Anlage zu ermdglichen. Hierzu wurde zunachst ein rudimentarer synthetischer Datensatz erstellt.
Im Laufe des Projekts hat sich die Inbetriebnahme der DERIEL-Anlage jedoch weiter verzogert, weshalb
nach Absprache mit den Partnern ein weiterer deutlich elaborierterer synthetischer Datensatz erstellt
wurde. Dieser basiert auf einer Simulation einer Zelle, welche von Siemens Energy in Kooperation mit der
LUH erstellt wurde. Im Folgenden wird diese Simulation als ,Pseudolyser” (Pseudo-Elektrolyseur)
bezeichnet.

Um das Verhalten eines Elektrolyseurs im wirtschaftlich sinnvollen Netzbetrieb darzustellen, wurde zur
Erstellung des Datensatzes ein Lastprofil auf Basis des historischen Borsenstrompreises! erstellt. Bei
einem sehr hohen Strompreis wird der simulierte Elektrolyseur heruntergefahren und bei sehr glinstigem
Strompreis auf Volllast betrieben. Zwischen sehr hohen und sehr glinstigen Betriebskosten wurde die Last
linear skaliert. Um die Degradation des Elektrolyseurs abzubilden wurden zudem ausgewahlte
konstruktive Parameter des Pseudolysers wahrend der Simulationszeit in Abhangigkeit von der Last
degradiert. Die weiteren Eigenschaften des Datensatzes (die 3-V von Big Data: Variety, Velocity, Volume)
wurden so angepasst, dass diese den zu erwartenden Eigenschaften der Daten der DERIEL-Anlage
entsprechen.

Initiale Tests zur SoH Modellierung mit verschiedenen Modelltypen zeigten, dass ein Regressionsmodell
basierend auf einem Polynom die vielversprechendsten Ergebnisse erzielt, gefolgt von neuronalen
Netzen. Nach Absprache mit Siemens Energy und der LUH stellte sich heraus, dass der polynombasierte
Modellansatz bereits von Siemens Energy im Rahmen des SEGIWA Projekts erprobt wurde. Ebenfalls in
SEGIWA verfolgte die LUH zudem einen Modellierungsansatz mit Zeitreihendaten basierend auf Long
short-term memory (LSTM) neuronalen Netzen. Um eine Doppelung der Themen zu vermeiden, wurde
einstimmig entschieden, dass OFFIS eine Modellierung mittels neuronaler Netze ohne Zeitreihen erprobt.

Hierzu wurden drei Konzepte ausgearbeitet die im Folgenden vorgestellt werden.

Multilayer perceptron (MLP)

Das MLP ist ein einfaches vorwarts-gerichtetes neuronales Netz. Dieses diente als Referenz, um zu
bewerten, ob die hohere Komplexitdt und der damit verbundene Aufwand der anderen beiden Modelle
einen Nutzen haben. Nach Optimierung der Hyperparameter konnte das MLP-Modell auf dem
synthetischen Datensatz einen relativen Approximationsfehler des SoH von 14 % erreichen.

Histogramm-basiertes MLP

In diesem Modellansatz werden nicht nur die reinen Sensordaten des Systems verwendet, sondern
ebenfalls zusatzliche abgeleitete Merkmale wie deskriptive Statistiken und abstrahierte historische Daten
in Form von Histogrammen. Dieser Ansatz wurde ausgewahlt, da dhnliche Arbeiten in der Literatur darauf
hoffen lieRen, dass das Modell durch die Verwendung historischer Daten ebenfalls gut zur
Alterungsmodellierung und der damit einhergehenden Projektion des SoH in die Zukunft geeignet ist.

Das Vorgehen zur Aufbereitung der Daten ist in Abbildung 3 dargestellt.

Die Messwertreihen der Sensordaten werden kontinuierlich erfasst und in einem Histogramm
zusammengefasst. Zusatzlich zu den deskriptiven Statistiken flieBen die Histogramme selbst ebenfalls in
das Modell ein. Als optimale Hyperparameter haben sich eine Lange der Messwertreihe von 2 Wochen
und eine Unterteilung von 20 Bins pro Histogramm herausgestellt. In dem betrachteten Fall ergaben sich
so initial 67 unterschiedliche Merkmale fiir das Modell. Eine spater im Projekt verortete Analyse des

! https://www.energy-charts.info
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Abbildung 3: Vorgehen zur Transformation der Messwertreihen in die im Histogramm-basierten MLP Modell verwendeten
Statistiken.

Datenbedarfs des ModellTwin in Form einer Sensitivitdtsanalyse der Merkmale mittels Spearman
Rangkorrelationskoeffizienten ergab jedoch eine hohe Redundanz beim Informationsgehalt der
Merkmale, wodurch diese auf 33 nicht-redundante Merkmale reduziert wurden (siehe Abbildung 4). Die
Entfernung der redundanten Merkmale hatte zudem eine positive Auswirkung auf die Performanz des
Modells. Nicht nur war dieses dadurch kleiner und erfordert somit weniger Ressourcen und Zeit im
Training, sondern es konnte ebenfalls der Approximationsfehler des Modells um 25% verringert werden.

Da sich der Anschluss der DERIEL-Anlage an den ModellTwin verzégerte wurde mit den AP-Partnern
beschlossen, die Modelle (im Rahmen der durch den Wegfall der Integration freigewordenen Zeit) um
eine Quantifizierung der Unscharfe (Uncertainty Quantification, UQ) zu ergénzen, da dies im Rahmen des
Projekts von noch keinem Partner beriicksichtigt wurde. Diese bietet den Vorteil, dass die Modelle nicht
nur den approximierten SoH in Form der Zellspannung ausgeben, sondern ebenfalls die zu erwartende
Standardabweichung der Approximation. Diese kann als Schatzung der Sicherheit des Modells angesehen
werden. So gilt bei hinreichend kalibrierten UQ-Intervallen, dass sich bei Angabe eines kleinen Intervalls
das Modell sicher ist mit der Approximation des SoH richtig zu liegen, was wiederum das Vertrauen des
Anwenders in das Modell steigert.

Abbildung 4: Ergebnisse der Analyse des Datenbedarfs mittels Spearman Rangkorrelationskoeffizienten. (links) Korrelation der
67 Merkmale vor Merkmalsreduktion. (rechts) Korrelation der verbleibenden 33 Merkmale nach Merkmalsreduktion.

In diesem Rahmen wurde in Kooperation mit der Carl von Ossietzky Universitat Oldenburg eine
studentische Abschlussarbeit mit dem Titel , Evaluation of Uncertainty in Neural Networks” ausgegeben.
In der Masterarbeit konnte gezeigt werden, dass die Quantifizierung der Unscharfe von neuronalen
Netzen am besten durch die Bildung eines Modell-Ensembles zu 16sen ist. Des Weiteren konnte gezeigt
werden, dass die Kalibrierung der Unschérfeintervalle ein bisher nur unzulanglich gelostes Problem ist,
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welches zusatzlicher Ausarbeitung bedarf. Die Ergebnisse der Arbeit sind Gegenstand des Artikels
“Evaluation of metrics to quantify uncertainty in regression models”, welcher gegenwartig in Arbeit ist.
Mit Einreichung bei einer Fachzeitschrift ist bis Ende des Jahres zu rechnen.

Die Erkenntnisse aus der studentischen Arbeit wurden anschlieBend ebenfalls im Projektkontext
angewandt und es wurde ein auf der negativen Log-Likelihood-Kostenfunktion basierendes Ensemble aus
fliinf Einzelmodellen gebildet. Insgesamt konnte so der mittlere relative Approximationsfehler des
Histogramme-basierten MLP Modells durch Optimierung der Merkmale und Bildung eines Ensembles von
11 % auf 4 % reduziert werden.

Physics Informed Neural Network (PINN)

Das Grundprinzip von PINNs ist in Abbildung 5 dargestellt. Das PINN bestimmt den SoH des Elektrolyseurs
nicht Gber die Spannung an einem Referenzpunkt, sondern indem versucht wird direkt die Zellparameter
zu bestimmen. Hierzu wird davon ausgegangen, dass ein physikalisches Modell vor liegt, dass die
Spannung y des Elektrolyseurs f durch den funktionalen Zusammenhang y = f(x|p) beschreibt, wobei
der Operationspunkt x des Elektrolyseurs messtechnisch erfasst werden kann, die Parameter p jedoch
vielmals nicht, da innerhalb der Zelle keine Sensorik verbaut werden kann oder die Werte nicht messbar
sind. Stattdessen wird durch das PINN ein datengetriebenes Modell u identifiziert, welches die fehlenden
Parameter in Form von p = u(x,y) approximiert. Um die Parameter zu validieren, werden diese
anschlieRend mit den Messwerten in das vorliegende physikalische Modell gespeist: y = f(x|u(x,y)).

Degradierende
Parameter

@*

Spannung;

pressure;
[ current, ]

Abbildung 5: Schematische darstellen des Funktionsprinzip des implementierten Physics Informed Neural Networks.

Stimmt die Ausgabe des physikalischen Modells mit den Messwerten des realen Systems (iberein, lasst
sich darauf schlieSen, dass das datengetriebene Modell die Modellparameter korrekt geschatzt hat.

Auch wenn PINNs verhaltnismaRig neu sind, fanden sich in der Literatur zahlreiche Anwendungen. Zum
Zeitpunkt unserer Recherche konnten wir jedoch keine Quellen fir den in AP2.2 erforderlichen
Anwendungsfall finden.

Im Zuge der Implementation und Evaluation konnten mehrere Ergebnisse und Erkenntnisse gewonnen
werden, welche im Folgenden zusammengefasst sind:

e Das PINN konnte nur mit einer erweiterten Regularisierung erfolgreich trainiert werden. Hierzu
wurde die Kostenfunktion des neuronalen Netzes um einen Term welcher die Kosten falsch
approximierter Parameter beinhaltet erweitert. Um den Fehler der Parameter berechnen zu
kénnen, werden daher einige Parameter ,,Messwerte” bendtigt, welche als "wahr" angenommen
werden kdnnen, sogenannte Boundary-Points.

e Lautder Literaturist ein Modelltraining mittels des Limited-Memory Broyden—Fletcher—Goldfarb—
Shanno (LBFGS) Algorithmus besonders effektiv fiir PINNs. In unserem Versuchsaufbau konnte
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der LBFGS-Algorithmus keine Konvergenz des Modells erzielen, herkémmlicher
Gradientenabstieg jedoch schon.

e Das PINN konnte einen mittleren Approximationsfehler von 5,7 mV erreichen und zeitgleich die
Parameter des physikalischen Models mit guter Genauigkeit schatzen. Zudem lie8 sich an der
Normalverteilung des Fehlers um den Nullpunkt herum erkennen, dass das Modell reiner
aleatorischen Unscharfe unterliegt. Es ist somit eine gute Approximation des Systems ohne
systematische Verzerrung und somit epistemische Unscharfe.

e Das PINN funktioniert sehr gut fir bestimmte Kombinationen aus Parametern. In einem
zusatzlichen Test wurde ein weiterer degradierender Datensatz mit dem Pseudolyser erstellt,
indem ein weiterer Parameter ebenfalls degradiert wurde. Unter Berlcksichtigung des
zusatzlichen Parameters konnte keine Konvergenz des Modells erzielt werden.

In der durchgefiihrten Arbeit konnte daher gezeigt werden, dass der Ansatz physikalisch-basierte Modelle
mit datengetriebenen Modellen zu kombinieren in Form von PINNs ein innovativer Ansatz ist. Er
ermoglicht es, schwer messbare physikalische Parameter durch maschinelles Lernen zu schatzen und
somit wertvolle Einblicke in das Systemverhalten zu gewinnen. Fir die reale Anwendung mit
Elektrolyseuren gibt es jedoch Hindernisse. So benétigt die Erweiterung zu einer Kostenfunktion mit
Regularisierung die Verwendung von Boundary-Points, welche jedoch in realen Anwendungen nicht oder
nur sehr schwierig zu erhalten sind. Des Weiteren ist ein moglichst geringer Unterschied zwischen dem
physikalischen Modell und dem realen System zwingend notwendig. In dem hier dargestellten Fall war
dies kein Problem, da die Quelle der synthetischen Daten als Whitebox-Modell bekannt ist, eine
Ubertragbarkeit auf reale Elektrolyseure schitzen wir jedoch als schwierig ein.

Aufgrund der zu erwartenden Schwierigkeiten bei der Ubertragung auf reale Systeme wurde daher
beschlossen, das PINN nicht auf Eignung zur Alterungsmodellierung zu testen und nicht in den ModellTwin
zu integrieren.

Die Alterungsmodellierung wurde mittels MLP- und Histogramm-basiertem MLP-Modell umgesetzt. Die
Prozedur zur Alterungsmodellierung besteht aus drei Phasen: Training, Regression und Vorhersage.

In der Trainingsphase wurde das Modell mittels historischer Daten trainiert. Hierbei wurden die zuvor
beschriebenen Ansdtze des MLP- und Histogramm-basieren MLP-Modells verwendet. In der
Regressionsphase wurden die Modelle zur Inferenz verwendet und die Schatzungen der Modelle
gespeichert. Dadurch, dass die Modelle nicht fortlaufend aktualisiert wurden, kam es mit der Zeit
degradationsbedingt zu einer wachsenden Abweichung zwischen Modell und realem System wie in
Abbildung 7 dargestellt.

Zum Schluss der Regressionsphase wurde an die Kurve durch die Differenz zwischen geschatzter
Zellspannung des Models und real gemessener Zellspannung bedingte Ausgleichskurve angepasst welche
zur Extrapolation genutzt wird. Die Darstellung in Abbildung 6 zeigt den Verlauf der Vorhersagephase. Zu
sehen ist, dass die Extrapolation des Alterungsverlaufs mittels Histogramm-basiertem MLP-Model
praziser ist als die des einfachen MLP-Modells (Referenzmodell). Hierbei ist zu beachten, dass die
Berechnungen auf dem synthetischen Datensatz durchgefiihrt wurden. Die in der Abbildung gezeigte
Degradation fallt deutlich starker aus und in einem kiirzeren Zeitraum an als in einem realen System.

Bei der Evaluation der Alterungsmodellierung hatte sich gezeigt, dass wie erwartet das Histogramm-
basierte Modell eine bessere Eignung zur Alterungsmodellierung aufweist. Zu sehen ist dies ebenfalls am
flacheren Verlauf der Abweichung wahrend der Trainingsphase. Es lasst sich daher da drauf schlieRen,
dass das Model tatsachlich in der Lage ist, wie erhofft, Informationen lber die Degradation aus den
diskretisierten Daten des Histogramms zu gewinnen. Im Vergleich zur Verwendung von Zeitreihen ist die
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Abbildung 7: Divergenz zwischen realer und geschétzter Zellspannung.
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Abbildung 6: Vergleich zwischen der Alterungsmodellierung mittels MLP Modells (Baseline Modell) und Histogramm-
basiertem MLP Model.

Verwendung solcher zusammenfassenden Statistiken deutlich ressourcenschonender in Bezug auf
Datenhaltung und Trainingsaufwand. Jedoch ist das AusmaR des positiven Effekts der Einbindung der
historischen Daten in das Modell geringer als erhofft. Die urspriingliche Idee, dass durch die Verwendung
der historischen Daten das Modell Giber einen deutlich langeren Zeitraum ohne Aktualisierung nutzbar ist,
hatte sich nicht bestatigt.

Der gewdhlte Ansatz der Alterungsmodellierung war hiervon jedoch nicht beeintrachtigt, da dieser
lediglich da drauf beruht, dass die Abweichung zwischen Modell und System sich funktional beschreiben
lasst, und nicht davon abhangt, wie grol8 die Abweichung zwischen Modell und System ist.

Um die Funktionalitdten , Prozessanalyse/-Diagnose” und ,Alterungsmodellierung” fir den ModellTwin
bereitzustellen, wurden die entwickelten Modelle in ausfiihrbare Services fir den ModellTwin
eingebunden und abschlieBend containerisiert, um eine flexible und modulare Anbindung zu
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ermoglichen.

Im Zuge des AP2.2 wurde der ModellTwin iterativ verbessert und neue Funktionalitdaten hinzugefiigt. Da
im Zuge des Folgenden AP2.3 ebenfalls iterative Verbesserungen durchgefiihrt wurden, verzichten wir an
dieser Stelle auf eine Darstellung der einzelnen Iterationsschritte und verweisen auf Kapitel 1.3 ,AP2.3:
ModellTwin zum Gesamtmodell vervollstandigen und validieren”. Selbiges gilt fir die Bewertung der
Nutzbarkeit der ModellTwin-Architektur.

Wahrend der Modellbildung der SoH-Modelle hatte sich zudem das Problem fortwahrender
Modellverzerrung aufgrund ungleich verteilter Daten aufgetan, welches nach Absprache mit den Partnern
tiefgehender untersucht und Methoden zur Verringerung des Effekts entwickelt wurden. Die Arbeiten
erstreckten sich jedoch Uber den zeitlichen Horizont von AP2.2 hinaus, weshalb wir an dieser Stelle auf
die Ergebnisse in AP2.3 verweisen.

1.2.2 Fazit

Aufgrund der Verzogerungen bei der Inbetriebnahme des Erlkénigs war die geplante Einbindung der
Sensordaten des Erlkdnigs und die damit einhergehende Anpassung des ModellTwins nicht mdglich. Alle
anderen geplanten Arbeiten im Rahmen des AP2.1 konnten erfolgreich durchgefiihrt und abgeschlossen
werden.

1.3.  AP2.3: ModellTwin zum Gesamtmodell vervollstandigen und validieren
1.3.1 Aufgabenstellung und Ablauf

Das AP2.3 ,ModellTwin zum Gesamtmodel vervollstindigen und validieren” beinhaltete die letzten
iterativen Verbesserungen des ModellTwins. Ziel des abschlieRenden Meilensteins MS2.3 ,,ModellTwin in
Version 1 einsetzbar” war es, die Einsatzbereitschaft und Funktionalitat des ModellTwins auf den zuvor
definierten Funktionsumfang zu heben sowie die Architektur abschliefend zu analysieren und die
Performanz des ModellTwins zu beurteilen.

Die Validierung des Funktionsumfangs und der Performanz beinhaltete unter anderem eine Analyse der
vom ModellTwin zur Abbildung des physikalischen Systems bendtigten Sensordaten, um Riickschliisse auf
die Wichtigkeit einzelner Sensoren fir die zukiinftige Serienproduktion zu bieten. Zudem sollten, anhand
des Verhaltens des ModellTwins, Riickschliisse auf den Einfluss einzelner Fertigungsparameter auf die
Performanz des Elektrolyseurs ermoglicht werden. AbschlieRend sollte das Verhalten des ModellTwins
mit dem Verhalten der Erlkdnig-Anlage verglichen werden.

Durch die anhaltenden Verzégerungen bei der Bereitstellung des Erlkdnig-Elektrolyseurs konnte der
ModellTwin nicht wie geplant an die Sensoren des Erlkénigs angeschlossen werden. Daraus resultierend
konnte der geplante Abgleich zwischen der Modellperformanz des ModellTwins und den realen Erlkénig-
Daten nicht durchgefiihrt werden. Um die zunachst mit synthetischen Daten erstellten Modelle trotzdem
in einem moglichst realitditsnahen Szenario evaluieren zu kénnen, wurde von Siemens Energy ein
zusatzlicher Datensatz eines bereits existierenden Elektrolyse-Systems bereitgestellt, an dem die Modelle
evaluiert werden konnten.

Bereits vor Beginn des AP2.3 hatte sich in Gesprachen mit den Partnern herausgestellt, dass die
angedachte Szenarien-basierte Co-Simulation unterschiedlicher Fertigungstoleranzen des Elektrolyseurs
aufgrund mangelhafter Datenlage nicht durchfiihrbar sein wird. Notig waren hierzu in groBem Umfang
Daten Uber Fertigungsparameter von Elektrolyse-Systemen gewesen, welche jedoch zur Projektlaufzeit
nicht zur Verfligung standen. Eine Substitution durch synthetisch erzeugte Daten oder Daten aus einer
anderen Domine wurde als nicht zielfiihrend eingestuft. In Ubereinkunft mit den Partnern wurde daher
entschieden, die freiwerdenden Ressourcen stattdessen in eine tiefergehende Analyse von Problematiken
der Modellbildung der datengetriebenen Modelle in Abhangigkeit ungleich verteilter Daten zu
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investieren.

1.3.2 Ergebnisse

In diesem Kapitel werden die von OFFIS im Rahmen des AP2.3 erzielten wesentlichen Ergebnisse
vorgestellt. Zudem wird auf einige Ergebnisse eingegangen, welche AP-lUbergreifend erzielt wurden,
dessen Abschluss jedoch in den Rahmen des AP2.3 fillt, insbesondere der ModellTwin und die Arbeiten
zur Vermeidung des verzerrenden Effekts ungleich verteilter Daten auf die Modellqualitat.

ModellTwin

Der ModellTwin wurde nach der Konzeption der Architektur (iber den kompletten Projektzeitraum hinweg
iterativimplementiert, verbessert und ausgewertet. Die einzelnen Entwicklungsschritte sind in Tabelle 2
zusammengefasst. Zudem ist der Aufbau der Implementation in Abbildung 8 schematisch Dargestellt.

Tabelle 2: Zusammenfassung der iterativen Entwicklungsschritte des ModellTwins

Iteration
1 Beispielhafte Implementierung als digitaler Zwilling einer Batterie.
2 Implementierung der Architektur mit Dummy-Daten und -Funktionalitdten
e Nutzen des Pseudolysers als Datenquelle
e Verbesserung des Datenaustausch und -Managements innerhalb des ModellTwins
3 e Aufbau einer Pipeline zur Sensordatenaufbereitung mittels Kalman-Filter
e Erstellen einer CI/CD Pipeline
e Containerisierung der einzelnen Funktionalitdten
e Einbinden der Funktion ,Prozessanalyse/-Diagnose”
e Einbinden eines Tools zur Ressourcentiberwachung
q
e Hinzufligen einer Benutzeroberflache
e Hinzufligen einer Anomalie-Erkennung
e Erweiterung der Funktion , Prozessanalyse/-Diagnose” um die Quantifizierung von
Unscharfe
5 N . .
e Einbinden der Funktion , Alterungsmodellierung”
e Hinzufligen eines Tools zur Analyse historischer Daten

Wahrend der Projektlaufzeit war es nicht moglich, den ModellTwin an den Erlkdnig-Elektrolyseur
anzuschlieBen. Die ereignisgetriebene Architektur mit einem zentralen Datenbus als Schnittstelle fir alle
Funktionalitaten und Services ermoglicht es jedoch, schnell und ohne groBen Aufwand auf ein reales
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Abbildung 8: Schematische Darstellung der Implementation der ModellTwin-Architektur. Die in grau dargestellt ,,Database ist
zwar im Sinne der ModellTwin-Architektur vorgesehen, wird jedoch im Rahmen der in AP2.1 definierten Anwendungsfélle nicht
bendtigt und wurde daher im Rahmen des ModellTwins nicht implementiert. Eine Erweiterung ist jedoch ohne weiteres moglich.

System als Datenquelle umzusteigen. Um das reale System adaquat abbilden zu kénnen, miussten
anschlieRend nur die datengetriebenen Modelle, welche in den Services zur Prozessanalyse (Health
Estimation in Abbildung 8) und Alterungsmodellierung (Rul Estimator in Abbildung 8) eingebunden sind,
entsprechend angepasst werden. Aufgrund der, durch die Containerisierung aller Einzelbausteine
sichergestellten, Modularitat des ModellTwins ist hierbei jedoch nicht mit Komplikationen zu rechen. Die
Architektur inklusive definierter APIs bliebe davon unbeeinflusst.

Zur Bewertung der Architektur wurde eine Analyse beziiglich der Skalierbarkeit durchgefihrt. Im
Normalbetrieb schrieb der Simulator sekiindliche Messwerte auf den Nachrichtenbus. Auch bei einer
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Verzehnfachung der Frequenz und des Volumens konnten wir keine funktionalen Einschrankungen
feststellen. Ebenso hat sich die Flexibilitdt (Backend und Frontend) sowie die Austauschbarkeit der
Services wahrend der Laufzeit als sehr gut herausgestellt. Beides wurde aufgrund der iterativen
Entwicklung des Ofteren erprobt, indem zum Beispiel neue Services hinzugefiigt oder veraltete Services
entfernt wurden ohne den ModellTwin zwischenzeitlich zu stoppen. Als einziger Engpass bzgl. Ausfalle hat
sich der Nachrichtenbus herausgestellt, sowie in Teilen der State Estimator. Der State Estimator bereitet
die eingehenden Messwerte auf und stellt den Zustand des Systems auf dem Nachrichtenbus bereit.
Dieser wird von sehr vielen Services angerufen (z.B. durch die Anomalieerkennung), die ohne dessen
Bereitstellung nicht funktionieren kénnen. Ohne einen funktionierenden Nachrichtenbus ist der
ModellTwin nicht funktionsfahig. Bei Implementierung der Architektur auRerhalb eines
Forschungsdemonstrators wird daher empfohlen, Ausfallsicherheit zu gewahrleisten, zum Beispiel durch
redundante Implementierung. Darliber hinaus haben sich im Rahmen der im Projekt umgesetzten
Anwendungsfalle keine Falle ergeben, die eine Eignung der Architektur in Frage stellen wiirden.

Die Umsetzung der Architektur war Gegenstand einer wissenschaftlichen Veroffentlichung:

e Singh, Amit Kumar, Jelke Wibbeke, Amin Raeiszadeh, Nils Huxoll, und Michael Brand. , A Digital
Twin Platform Applied to Hydrogen Electrolyzers”. SIGENERGY Energy Inform. Rev. 4, Nr. 4
(Februar 2025): 245-48.

Der im Rahmen des Projekts entwickelte ModellTwin-Demonstrator hat sich als fester Bestandteil der
Offentlichkeitsarbeit des OFFIS etabliert und wurde bereits zahlreich auf bei Fiihrungen und formellen
sowie informellen Veranstaltungen innerhalb des OFFIS verwendet. Der Demonstrator ist ohne
proprietdre Daten funktionsfihig und wird daher nach Projektende weiterhin der Offentlichkeitsarbeit zur
Verfligung stehen.

Vermeidung des Effekts ungleich verteilter Daten

Im Zuge der Evaluation der datengetriebenen Modelle war aufgefallen, dass der Approximationsfehler
der Modelle nicht Uber die Domane gleich verteilt ist, sondern in Bereichen, in denen weniger
Datenpunkte vorliegen, gréRer ist. In Abbildung 9 ist zu sehen, dass der Fehler des Modells fiir seltene
Datenpunkte ungefahr doppelt so hoch ist wie flir haufig vorkommende Datenpunkte.
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Abbildung 9: Visualisierung des Einflusses ungleich verteilter Daten auf den Approximationsfehler des Models.
(links) Verteilung der Datenpunkte farblich unterlegt nach ihrer Haufigkeit. (rechts) Der durchschnittliche
Approximationsfehler des Models in Abhangigkeit von der Haufigkeit des Datenpunkts.

Diese Verzerrung ist besonders nachteilig bei Anwendungen, die auf die Vorhersage seltener Ereignisse
abzielen, wie z. B. die Fehlererkennung in industriellen Systemen. Dieses Problem lasst sich auf die
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Annahme gleich verteilter Kosten zuriickfihren, welche inhdarent von den meisten herkdmmlichen
Kostenfunktionen (wie der mittlere quadratische Fehler oder der mittlere absolute Fehler) angenommen
wird. Diese flihren zu einer lokalen und nicht zu einer absoluten Fehlerquantifizierung, indem &hnliche
Datenpunkte, durch ihr haufigeres Vorkommen, mehrfach zur Kostenfunktion beitragen und sich die
Modelle somit lokal auf die haufigen Punkte spezialisieren. Der Ursprung des Problems liegt daher in der
Ungleichverteilung der Datenpunkte iber die Doméane (Data Imbalance). Im Bereich der Klassifizierung ist
das Problem bereits bekannt und Gegenstand der Forschung. Fiir Regressionsprobleme ist das Problem
hingegen deutlich weniger erforscht.

In einem ersten Schritt wurde an der Fragestellung gearbeitet, wie sich Data Imbalance quantifizieren
lasst. Dies hatte das Ziel zu ermitteln, wie ausgepragt die Data Imbalance in einem Datensatz ist, um
einschatzen zu kdnnen, ob Strategien zur Verringerung der Data Imbalance angewandt werden sollten. In
einem zweiten Schritt wurde anschlieRend die Fragestellung bearbeitet, welche Strategien es gibt und mit
welcher sich der verzerrende Effekt moglichst effektiv vermeiden lasst.

Das Resultat der Arbeit ist eine neue und verbesserte Methode zur Quantifizierung von Data Imbalance,
sowie eine neue Methode zur Vermeidung von Data Imbalance durch verbesserte Stichprobenauswahl
(Sampling) der Datenpunkte.

Die Quantifizierung beriicksichtigt erstmals eine neue Definition von Data Imbalance, in der zwischen der
empirischen Verteilung der Datenpunkte und einer moglichen Praferenz innerhalb der Domane
unterschieden wird. Dies erméglicht dem Anwender Bereiche der Doméne zu definieren (zum Beispiel
Spannungen Uber 2,5 Volt), welche vom Modell starker gewichtet werden.

Die entwickelte Methode zur Vermeidung der Data Imbalance basiert auf der Quantifizierung und
verwendet diese, um die Anzahl der seltenen Datenpunkte im Datensatz kiinstlich zu erhdéhen.

Beide Methoden wurden zur Modellierung des Elektrolyseurs angewandt, wodurch nicht nur ein deutlich
geringerer Approximationsfehler fir seltene Datenpunkte, sondern ebenfalls eine Verbesserung fir
haufige Datenpunkte erzielt werden konnte (siehe Abbildung 10).
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Abbildung 10: Vergleich des durchschnittlichen normalisieren Fehlers in Abhdngigkeit der Haufigkeit der Datenpunkte unter
Verwendung der im Projekt erarbeiteten Methoden zur Vermeidung von Data Imbalance.

Mehr Details zu den neu entwickelten Methoden sowie deren Evaluation werden der Offentlichkeit in
Form von Publikationen zur Verfligung gestellt. Die Arbeiten zur Quantifizierung von Data Imbalance sind
bereits in Form eines Artikels im renommierten Journal , Expert Systems” veroffentlicht:
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e Wibbeke, Jelke, Sebastian Rohjans, und Andreas Rauh. ,Quantification of Data Imbalance”. Expert
Systems 42, Nr. 3 (Marz 2025): e13840.

Ein weiterer Journal-Beitrag mit dem Titel ,,Model-agnostic Mitigation Strategies of Data Imbalance for
Regression” befindet sich derzeit in Arbeit. Es wird eine Verdffentlichung im Journal ,Machine Learning*?
angestrebt. Mit einer Einreichung ist im dritten Quartal 2025 zu rechnen.

Evaluation der Anwendbarkeit bei realen Daten eines Elektrolyseurs

Die urspriinglich angedachte Evaluation der Modelle mit Daten des Erlkénig-Elektrolyseurs konnte im
Projektzeitraum aufgrund von Verzogerungen bei der Inbetriebnahme nicht durchgefiihrt werden. Um
die Anwendbarkeit der Modelle im industriellen Kontext trotzdem bewerten zu kénnen, wurde von
Siemens Energy ein zusatzlicher Datensatz zur Verfligung gestellt, welcher sekiindliche Messwerte eines
bereits laufenden Elektrolyse-Systems Uber den Zeitraum eines Jahres beinhaltet. Im Vergleich zum
Erlkonig-Elektrolyseur verfiigt dieser jedoch lber deutlich weniger Sensoren, wodurch zum Beispiel die
Spannung nicht pro Zelle, sondern nur pro Zellstapel (50 Zellen) gemessen wird. Eine Analyse des
Datensatzes ergab auBRerdem eine groRe Anzahl an fehlenden Messwerten. Es liel sich aus den
Messwerten erkennen, dass der Elektrolyseur Gber groRe Teile des Jahres abgeschaltet oder nur mit sehr
geringer Leistung betrieben wurde. Der Elektrolyseur gehort einem Kunden von Siemens Energy, wodurch
sich nur sehr gering auf die Betriebsfiihrung einwirken lie. Die Abschaltung des Elektrolyseurs stimmte
jedoch zeitlich Giberein mit weltpolitischen Ereignissen und einem einhergehenden starken Anstieg der
Strompreise in Deutschland. Es liegt daher nahe, dass der Elektrolyseur aufgrund mangelnder
Wirtschaftlichkeit abgeschaltet wurde. Die genauen Hintergriinde unterliegen jedoch dem Datenschutz.
Resultierend konnten von den zu erwartenden 31,5 Millionen aufgezeichneten Datenreihen pro Jahr (bei
1 Hz) nur 3 Millionen genutzt werden. Die Verteilung der Datenpunkte Uber das Jahr ist zudem sehr
ungleich.

In Abbildung 11 ist der Verlauf des Approximationsfehlers des MLP-Modells dargestellt. Trainiert wurde
das Modell mit den ersten 30 Tagen der Daten. Der durchschnittliche Fehler des Trainingszeitraum betragt
17 mV pro Zelle. Ableiten ldsst sich der Fehler einer einzelnen Zelle jedoch nur von dem Fehler des
gesamten Zellstapels aus 50 Zellen, welcher durch einzelne AusreifRer (durch Degradation oder bauliche
Unterschiede) verzerrt sein kann. An dem Verlauf des Fehlers lasst sich erkennen, dass der Fehler bis
ungefahr Tag 240 wachst, was eine Degradation des Stapels nahelegt. Im Folgenden sinkt der Fehler
jedoch wieder. Dieses schwankende Verhalten machte eine Extrapolation des Fehlers zur
Alterungsmodellierung sehr schwierig, weshalb der in AP2.2 vorgestellte Ansatz zur
Alterungsmodellierung fehlgeschlagen war.

Ebenfalls ablesen lasst sich, dass bis ca. Tag 60 der durchschnittliche Fehler relativ konstant verlduft. Eine
mogliche Begrindung ist, dass bis Tag 60 der Elektrolyseur konstant lief, ab Tag 60 jedoch das zuvor
beschriebene Verhalten mit vielen An- und Abschaltzyklen einsetzte.

Im Zuge der Auswertung hat sich zudem herausgestellt, dass das Histogramm-basierte MLP-Modell eine
deutlich hohere Datenqualitat erfordert als das MLP-Modell. Die Schaltzyklen des Elektrolyseurs fihren
zu substantiellen Anderungen in den Verteilungen der historischen Daten, welche vom Modell nicht
abgebildet werden kénnen, wenn nicht auch dhnliches Verhalten in den Trainingsdaten enthalten ist. Das
zyklische Verhalten miisste somit ebenfalls in den Trainingsdaten auftreten. Was jedoch einen deutlich
groReren Zeitraum erfordert als die getesteten 30 Tage. Die im Training verwendeten Zeitreihen
erstrecken sich jeweils (iber 2 Wochen, wir schiatzen daher, dass Daten im Umfang von ungefahr einem
Jahr mit wechselnden Profilen bendtigt werden, um den vollen Operationsbereich abzudecken. Im

2 Machine Learning, Springer Nature, https:/link.springer.com/journal/10994
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Rahmen der Modellierung eines Einzelsystems scheint dies jedoch keine erstrebenswerte Losung zu sein.
Es empfiehlt sich daher entweder die Verwendung von Daten identischer oder sehr dhnlicher Systeme
oder Transfer-Learning um den Histogramm-basierten MLP-Ansatz umzusetzen. Dies konnte im Rahmen
des Projekts zwar nicht abschliefend analysiert werden, dennoch stufen wir den Histogramme-basierten
Modellansatz als vielversprechend ein.
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Abbildung 11: Verlauf des Approximationsfehlers tiber ein Jahr an realen Daten.

1.3.3 Fazit

Aufgrund fehlender Daten war es in AP2.3 noétig, von der urspringlichen Planung des Arbeitspakets
abzuweichen. Im Laufe des Projekts haben sich jedoch aus der Arbeit heraus neue und interessante
Fragestellungen ergeben, die stattdessen bearbeitet wurden. In Teilen konnten auch bereits jetzt
Ergebnisse der Offentlichkeit in Form von Publikationen zuginglich gemacht und so der Stand der
Forschung ausgebaut werden.

Der ModellTwin konnte vollstandig implementiert werden und die Architektur hat sich als addquat
erwiesen.

Im Zuge der Evaluierung der Modell-Anséatze auf realen Daten hat sich gezeigt, dass ein deutlich groRerer
Umfang an Daten bendtigt wird als zunachst angenommen, weshalb eine abschlielende Analyse der
Anwendbarkeit der Modelle nicht vollumfanglich durchgefiihrt werden konnte.

2. Darstellung der wichtigsten Positionen des zahlenmaRigen Nachweises

Die groRten und fiir den Projektverlauf wichtigsten Ausgaben im Rahmen des Vorhabens stellen die fur
die Projektarbeiten benétigten Personalmittel bei allen geforderten Partnern dar. Genaue Details zu den
einzelnen Positionen finden sich in den abschlieRenden Verwendungsnachweisen der beteiligten
geforderten Verbundpartner.

3. Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Projektarbeiten

Die durchgefiihrten Arbeiten dienten dem (bergeordneten Ziel einer Anschlussfahigkeit der
Wasserstofftechnologie im Rahmen der nationalen Wasserstoffstrategie, da dort auch im
Forschungsumfeld viele methodische Vorarbeiten zu leisten sind. Insbesondere wurde im Rahmen von
DERIEL auf den Aspekt der Risikominimierung im Anlageneinsatz fokussiert. Dabei haben die Arbeiten des
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OFFIS gezeigt, dass digitale Zwillinge, richtig konzipiert und umgesetzt, gut dazu geeignet sind,
unterschiedliche Degradationsvorhersagen- und -analyseverfahren zu erproben. Der vom OFFIS
zusammen mit den Projektpartnern konzipierte und umgesetzte digitale Zwilling zeichnet sich dabei durch
Flexibilitat, Modularitat und Echtzeitfahigkeit aus und erlaubt die Verknlipfung datengetriebener und
First-Principle-Modelle.

4. Voraussichtlicher Nutzen, insbesondere Verwertbarkeit des Ergebnisses —auch
konkrete Planungen fir die nahere Zukunft - im Sinne des fortgeschriebenen
Verwertungsplans

Als An-Institut der Universitdt Oldenburg und eingetragener Verein verfolgt OFFIS keine wirtschaftliche
Verwertung.

Aus wissenschaftlichem Blickwinkel haben sich im Laufe des Projekts bereits mehrere
Verwertungsmoglichkeiten ergeben:

Im Rahmen des Forschungsprojekts sind vier Publikationen entstanden, welche bereits in
Fachzeitschriften/Konferenzen vorgestellt wurden. Drei weitere Publikationen sind derzeit in Arbeit und
werden nach Projektende eingereicht. Eine Liste der Publikationen befindet sich in Kapitel 6.

Zur Qualifikation des Wissenschaftlichen Nachwuchses wurden im Projekt, in Kooperation mit der Carl
von Ossietzky Universitat Oldenburg, zwei studentische Abschlussarbeiten angefertigt und mit guter und
sehr guter Note abgeschlossen. Die in der Abschlussarbeit ,Evaluation of Uncertainty in Neural Networks“
erarbeiteten Erkenntnisse sind zudem Gegenstand einer geplanten Veroffentlichung. Dariber hinaus
wurde ein Promotionsprojekt begonnen mit dem Titel ,,Regression soft sensors from imbalanced data for
safety-critical applications”, welches sich mit der Entwicklung von Ansatzen, um die Auswirkungen von
Datenungleichgewichten auf die Bewertung datengetriebener Modelle in sicherheitskritischen
Anwendungen zu reduzieren und deren Genauigkeit, Robustheit und Zuverlassigkeit zu verbessern,
beschéftigt. Die Promotion wird Gber das Projektende fortgesetzt. Es ist mit einem Abschluss der
Promotion in 2026 zu rechnen. Sowohl die studentischen Abschlussarbeiten als auch das
Promotionsprojekt sind als doménen-agnostisch einzustufen, wodurch die Erkenntnisse nicht nur zur
Modellierung von Elektrolyseuren genutzt werden kénnen, sondern zum Wissenstransfer zwischen
Anwendergruppen beitragen.

Der im Rahmen des Projektes entwickelte ModellTwin Demonstrator hat sich als fester Bestandteil der
Offentlichkeitsarbeit des OFFIS etabliert und wurde bereits zahlreich bei Fiihrungen und informellen
Veranstaltungen innerhalb des OFFIS verwendet. Der Demonstrator ist ohne proprietdre Daten
funktionsfihig und wird daher nach Projektende weiterhin der Offentlichkeitsarbeit zur Verfiigung
stehen. Zudem ist samtliche im ModellTwin verwendete Software open-source.

Die entwickelte Architektur des digitalen Zwillings konnte bereits wahrend der Projektlaufzeit als Beitrag
in Antragen fir weitere offentlich geférderte Projekte genutzt werden. Insbesondere hervorzuheben ist
hier das vom Bundesministerium fiir Wirtschaft und Klimaschutz geférderte Forschungsprojekt , Open
Energy Twin3, welches bereits gestartet ist. In diesem wird die Architektur aufgegriffen und die
Anwendbarkeit auf das Energiesystem Uberprift.

Im Bereich der Ausbildung von Studierenden, bei denen OFFIS eng mit der Universitat Oldenburg
zusammenarbeitet, bildet die Energieinformatik-Lehre einen Schwerpunkt in der Oldenburger Informatik.
Die Inhalte des Forschungsprojektes bieten die Chance, entsprechende Lehrveranstaltungen mit

3 https://www.offis.de/offis/projekt/openenergytwin.html
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praktischen und greifbaren Beispielen anzureichern.

5. Wahrend der Durchfiihrung des Vorhabens bekannt gewordener Fortschritt
auf dem Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen

Wihrend der Durchfithrung des Vorhabens sind signifikante inhaltliche Uberschneidungen mit dem
Projekt SEGIWA bekannt geworden, in welchem ebenfalls datengetriebene Modelle fir
Wasserelektrolyseure geforscht wird. Es wurden regelmalige Termine zum Austausch eingerichtet und
Absprachen getroffen, um eine Doppelbearbeitung einzelner Themenblécke zu vermeiden. Davon ab sind
keine Ergebnisse von dritter Seite bekannt geworden, die fiir die Durchfiihrung des Vorhabens relevant
sind.
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6. Liste der erfolgten oder geplanten Veroffentlichungen des Ergebnisses nach
Nr. 5 der NKBF/NABF

Art der | _. .
Datum | Veroffent- Titel, Quelle/Zitat (Journal, Autoren Link
. Konferenz)
lichung
,Digital Twin Architecture
and  Technologies for
Hydrogen Electrolyser
Applicati “ A
Poster und thpepll(l:j:([))r;\sc;-l+gsoivr]?ecrt:ng N. Huxoll S. Alsharif, J. | https://doi.org/10.1
09/2022 | Kurzbe- on Energy Informatics - C. Diettrich, T. Brandt | 186/s42162-022-
schreibung Volume 5, Supplement 2. in und M. Brand 00215-6
DACH+ Conference on
Energy Informatics.
Springer Open, S. 6-8, 2022
Poster und ,,DlgltalTwmsforSca!lrlgu.p S.A!sharlf,N.HuonI,A. https://ieeexplore.ie
05/2023 | Kurzbe- Hydrogen Electrolysis”, in | Raeiszadeh, T. Brandt, ee.org/document/10
schreibun ETG Congress 2023,2023,S. | M. Brand, und S. 17'2999
& |17 Lehnhoff
»A Digital Twin Platform
Poster und | Applied to  Hydrogen | A.K.Singh, J. Wibbeke, | https://dl.acm.org/d
02/2025 | Kurzbe- Electrolyzers”, SIGENERGY | A. Raeiszadeh, N. | 0i/10.1145/3717413.
schreibung | Energy Inf. Rev, Bd. 4, Nr. 4, | Huxoll, und M. Brand 3717437
S. 245-248
£ cati £ D
Journal »Quanti |c::t|on ° ata J. Wibbeke, S. Rohjans, | https://doi.org/10.1
03/2025 | i o Imbalance”, - Expert Syst. |\ |4z Rauh 111/exsy.13840
8 Bd. 42, Nr. 3, 5. 13840 ' v
Evaluation of metrics to
Aus- Journal uantif uncertaint in
stehend | Beitrag 9 y ¥
regression models
Aus- Journal Model—fa\gnostlc Mitigation
. Strategies of Data
stehend | Beitrag .
Imbalance for Regression
Digi ins:
aus-dournal | GBI O B
stehend | Beitrag b

reference architecture

H2Giga - Sachbericht zum Verwendungsnachweis — Teil 1

30



	01_DERIEL(H2GIGA)_Kurzbericht
	02_DERIEL(H2GIGA)_Abschlussbericht

