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Schlussbericht

Zuwendungsempfanger: Technische Universitat Carolo-Wilhelmina zu Braunschweig

Projektleitung: Prof. Dr. Sebastian Stiller

Verbund: 05M2020 - LEOPLAN

Thema: Lernen und Optimierung mit groflien Datenmengen auf Netzwerken
(LEOPLAN)

05M20MBA, Teilprojekt 1: Stiller, TU Braunschweig
05M20MBA, Teilprojekt 2: Kirches, TU Braunschweig

Zusammenfassung

Verbundprojekt

Die Verfiigbarkeit groRer Datenmengen bietet die Mdglichkeit komplexe Verfahren und Systeme in
Produktion und Dienstleistung umfangreich zu analysieren und zu optimieren. Dies I&sst sich mit
Mathematischer Modellierung, Simulation und Optimierung (MMSO) realisieren und flihrt zu
wirtschaftlicheren, ressourcenschonenderen, umweltvertraglicheren und lebensqualitatssteigernden
Lésungen. Dabei besteht die Schwierigkeit, dass in der Praxis auftretende Systeme nur durch sehr
unterschiedliche mathematische Methoden beherrscht werden kdnnen. Zwar sind mathematische
Methoden fiir jedes einzelne der drei Teilgebiete in Unternehmen mit fiihrenden MMSO-Kentnissen
bereits verbreitet, allerdings erfordern viele Praxisanwendungen verknipfende Ansatze, die die direkte
Zusammenarbeit mit der Wissenschaft erfordern. Konkret erfordern alle drei Anwendungsfélle eine
Verknlpfung von datengetriebenen und modellbasierten Methoden.

Das Verbundprojekt LEOPLAN befasste sich unter Verbundkoordinator Prof. Dr. Sebastian Stiller in
verknupften Teilprojekten mit der erforderlichen Modellierung, Simulation und Optimierung. Dies betraf
grole Datenmengen auf einem Netzwerk in den Anwendungen Klaranlage, Supply Nets der
Ersatzteillogistik sowie Tourenplanung. Die Entwicklung von Modellen und mathematischen Methoden
war darauf ausgelegt auf die konkreten Problemstellungen der Industriepartner angewandt zu werden.

Das Verbundprojekt behandelte mehrere Fragestellungen im Rahmen der Zukunftsaufgaben
“Nachhaltigkeit, Umweltschutz, Energie”, “Sicherheit” sowie "Wirtschaft und Arbeit 4.0” der
Hightech-Strategie 2025 der Bundesregierung. Die Methoden im Verbundprojekt adressierten
folgende mathematischen Felder:

Analyse, Annotation und Simulation fiir reale Sensordaten (insbesondere Graph Learning)
Bewertung von Grenzen datengetriebener Modelle (insbesondere datenstabile Optimierung)
Modellierung, Simulation, Optimierung von Greybox/Hybriden Modellen

Echtzeitsimulation und Echtzeitoptimierung in allen drei Anwendungsfallen

Prozesse auf Graphen
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Ergebnisse

Zwischenlagerbestande wurden erfolgreich mittels eines adaptiven zweistufigen robusten
Optimierungsproblems modelliert. Das auftretende Problem wurde zunachst mit einem neuen
Approximationsverfahren geldst und spater verallgemeinert, um auf beliebige zweistufige robuste
Optimierungsprobleme angewandt zu werden. Das implementierte neue Verfahren zeigt deutlich
bessere Ergebnisse (im Vergleich mit bisherigen Approximationsverfahrens) mit echtzeitfahigen
Laufzeiten.

Es wurde eine anpassungsfahige algorithmische Lésung fir Tourenplanung unter Unsicherheit
entwickelt und in einer Planungs-Software umgesetzt, die erfolgreich an realen Daten durch
Industriepartner LOGIBALL getestet wurde. Dies beinhaltet auch eine Einplanung von Verspatungen
durch Verkehrsstaus.

Das fiir die Klaranlage relevante ASM3-Modell wurde in der Programmiersprache C++ implementiert.
Es wurde eine geeignete Interpolation gefunden, um eine Auswertung trotz geringer zeitlicher
Auflésung der Zeitreihendatenbasis zu ermdglichen, wobei ein relativ hoher rechnerischer Aufwand
ein unerwiinschter Nebeneffekt ist und eine Steuerung in Echtzeit verhindert.

Das entsprechende Forecasting-Verfahren funktioniert flr einen Zeithorizont von bis zu mehreren
Wochen. Um mit dem stark ddmpfenden Verhalten des ASM3-Modells in der Simulation umzugehen,
wurde ein adaptives BDF-Verfahren implementiert. Ferner wurde ein Optimalsteuerungsverfahren fir
Klaranlagen implementiert. Wegen der starken Variation der Messwerte aus der Zeitreihendatenbasis
in Grofkenordnung und zeitlicher Verteilung, waren Stabilisierungsmaflinahmen notwendig.
Zusammenfassend ist das Optimalsteuerungsverfahren langsam und manchmal instabil. Mit dem
zugrunde liegenden Open Source Software-Paket SLEQP ist ein sehr breit zu verwendendes
Framework zur Losung nichtlinearer Programme entstanden, welche viele Anwendungsprobleme
beschreiben kdnnen.

Die Modellerierung der verspatungsresistenten Tourenplanung erfolgte als
Spaltengenerierungs-Modell als gemischt-ganzzahliges Optimierungsproblem inklusive aller
individuellen Nebenbedingungen des Industriepartners LOGIBALL. Fir die Anwendung standen reale
Verkehrsdaten und realistische Bedarfsdaten zur Verfigung.

Es wurden verschiedener Ansatze fur Zeitreihenanalyse von Graphen inklusive neuer
Klassifikationsansatze fir temporale Graphen sowie neuer Klassifikationsansatze basierend auf Fluss
Graphkernen entwickelt.

AuRerdem wurde ein neuer Machine-Learning-Ansatz entwickelt, der gute Branching-Entscheidungen
mit Hilfe von Bandit-Verfahren voraussagt. Vielversprechend war auch das Training von neuronalen
Netzwerken mit Reinforcement Learning, die zum Lésen des sogenannte Pricing Problems der
Tourenplanung dienen kdnnen, da Auswertungen die Uberlegenheit gegeniliber anderen heuristischen
Methoden zeigen.

Die Implementierung des Spaltengenerierungs-Modells erfolgte in der Programmiersprache C und
dem Solver SCIP inklusive problemspezifischer Heuristiken und Auswertungsverfahren fir die
gesammelten Daten mit kombinierter Zielfunktion aus Kostenreduzierung und
Verspatungsminimierung. Die fertige Software geht weit Uber die Anforderungen an den eigentlichen
Prototypen hinaus und steht, um den Technologietransfer sicherzustellen, ohne die
anwendungsspezifischen Anforderungen des Indurstriepartners als Open Source-Softwarepaket zur
Verfligung.
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Auflerdem wurden die Ergebnisse auf internationalen Konferenzen vorgestellt bzw. veréffentlicht.
Weitere Veroffentlichungen sind noch in Vorbereitung.

Bericht

Aufgabenstellung und Voraussetzungen, unter denen das Vorhaben durchgefiihrt wurde

Verbundprojekt

Das Verbundprojekt LEOPLAN behandelt drei Anwendungsfragestellungen zur simulationsbasierten
Vorhersage und Optimierung von zeitabhangigen Prozessen auf Netzwerken (Graphen) unter
Unsicherheit. Fir die Prozesse sind jeweils sehr groRe historische Datensatze vorhanden und missen
zur datengetriebenen Modellierung herangezogen werden, da rigorose Modelle jeweils nur fur
Teilaspekte der Aufgaben bekannt sind. Die erfolgreiche Verbindung von beiden
Modellierungsansatzen erfordert neue mathematische Methoden und eréffnet im Erfolgsfall neue
Médglichkeiten zum Forecasting, zur Szenarienanalyse, sowie zur Optimierung und Steuerung der
Prozesse.

Der Anwendungsfall von Industriepartner LOGIBALL konzentriert sich auf den stetig wachsenden
Bedarf Routen zur Belieferung von Haushalten zu planen. Durch die hohe Verbreitung von
Navigationssystemen sind sehr groRe und prazise Datenmengen Uber die FlielRgeschwindigkeit auf
StralRen entstanden. Im Analyseschritt sollen diese Daten durch Korrelationen zu Wetterdaten und
Vorwissen Uber nichtlineare Staumodelle fiir gute Vorhersagen Uber zeitabhangige Fahrzeiten genutzt
werden. Dann mussen bisher statische Routenplanungsalgorithmen beféhigt werden, mit dieser
groRen Datenmenge und der unterschiedlichen Zuverlassigkeit der Vorhersagen zu optimieren.
Zusatzlich sollen Daten Uber Dauer und Verzdégerung der Auslieferung z.B. durch Erreichbarkeit
bertcksichtigt werden. Im Anwendungsfall entsprechen ca. 72% der Besuche der urspriinglichen
Vorplanung. Die durchgefiihrten Besuche haben eine Antreffquote von nur 90%, die durch
Verkleinerung der kundenseitigen Zeitfenster in der Planung gesteigert werden soll. Hinzu kommen
ca. 20% Spontankunden, die in Echtzeit in die Touren eingeplant werden mussen. Ziel ist eine
zeitabhangige gemeinsame Tourenplanung bei Hinzunahmen von unbekannten Spontankunden
basierend auf historischen Daten Gber Verkehrsaufkommen, vergangene Zeitfenster, vergangene
Tourenplanungen und Spontankundenauftreten fir Monatstouren von bis zu 1.000 Kundenbesuchen
bei ca. 50-60 Stopps pro Tagestour und deutschlandweit ca. 3.000 Fahrzeugen. LOGIBALL stellt die
Strallenkarte von tomtom mit einem Livestream der aktuellen Durchschnittsgeschwindigkeiten pro
StralRenkante zur Verfiigung. Als historische Datenbasis steht pro Strallenkante fir jeden Wochentag
in 5-Minuten-Intervallen die jeweils gemittelte Geschwindigkeit zur Verfigung. Fir 22 Mio.
anonymisierte Adressen in Deutschland liegen bis zu 150 verschiedene Merkmale vor, aus denen das
Bestell-, Absage-, und Antreffverhalten prognostiziert werden kann.

Als initialer Ansatz fiir die L6sung des gegebenen Problems stand die ganzzahlige lineare
Programmierung, insbesondere ein Spaltengenerierungsmodel, welches fiir verschiedenste praktische
Anforderungen, wie Verspatungsminimierung oder dynamische Fahrzeiten, flexibel modifizierbar ist.

Aufgrund von extrem hoher Nachfrage nach hauslicher Belieferung wahrend der Covid 19 Pandemie,
wurde ein Antrag auf der Erweiterung zum Projekt LEOPLAN, insbesondere dem Anwendungsfall
LOGIBALL, gestellt. Dieses Corona-Addon flhrte zu einer Verschiebung der verschiedenen
Meilensteine, da der Bereitstellung einer funktionierenden Software hdchste Prioritat zugesprochen
wurde.
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Wissenschaftlicher und technischer Stand, an den angekniipft wurde

Die Entwicklung und Implementierung eines praktischen Spaltengenerierungsmodels fir die
Aufgabenstellung des Industriepartners LOGIBALL erfordert die Kombination und Anpassung
verschiedener mathematischer Konzepte und Algorithmen.

Der Ansatz, Tourenplanungsprobleme mit Hilfe von Branch-and-Price Algorithmen zu I6sen hat sich in
den letzten zwei Jahrzehnten als erfolgsversprechend herausgestellt. Viele der Konzepte mussten
jedoch fir die praktische Aufgabenstellung modifiziert werden. Folgende Kernmethoden bilden die
Grundlage fiir die im Projekt entwickelten Konzepte und Algorithmen:

Branch-and-Price fiir Tourenplanungsprobleme
Heuristiken fiir Tourenplanungsprobleme
Robuste Tourenplanungsprobleme

Robuste Optimierung

Temporale Erweiterung von Graphen

Ausgewaihlte Vorarbeiten der Verbundpartner

e robuste und zweistufige stochastische Optimierung fur Netzwerkdesignprobleme [LMZ17,
BCJLMZ10, ASZ15, BNS13]

ILP-basierte Branch-and-Cut Algorithmen [LWPKMF06, CKLM10]

Touren- und Wegeplanung [SSC17, KM16],

zeitabhangige Netzwerkoptimierung [MO19, HJS18]

Lernverfahren mit Graphkernen [OKMM19, MKM17, KNMKM17, MKKM16, KNKM14]
Deep Learning mit Graphen (GNNs) [KFFMW18]

Planung und Ablauf des Vorhabens sowie Kooperation mit Dritten
Die Projektplanung fiir das TP 1 sah die folgenden Arbeitspakete in leitender Position vor:

e WP A1: Modellierung und Daten zum Anwendungsfall Supply Networks
o Meilenstein 1: Daten und Modelle fiir Ersatzteillogistik und Lebensmittellogistik liegen
vor und sind auswertbar. (01.10.2020 - 31.03.2021)
e WP B1: Datenstabile Optimierung
o Meilenstein 2: Datenstabile Methoden fiir Netzwerke sind entwickelt und anwendbar.
(01.03.2021 - 28.02.2022)
o Meilenstein 3: Datenstabile Methoden fiir Netzwerke mit DGLs sind entwickelt und
anwendbar. (01.06.2022 - 31.03.2023)
e WP B2: Zeitabhangige Tourenplanung mit historischen Daten
o Meilenstein 4: Schnelle Verfahren fiir zeitabhangige Routenplanung sind entwickelt
und anwendbar. (01.10.2020 - 30.06.2021)
o Meilenstein 5: Zeitabhangige Routenplanung mit Staumodellen ist entwickelt und
anwendbar. (01.10.2021 - 30.06.2022)
e WP C1: Implementierung und Anwendungsfall Supply Networks
o Meilenstein 6: Prototypische Implementation fiir eine optimale Sicherheitsbestande
liegt vor und ist getestet. (01.02.2022 - 30.09.2022)
o Meilenstein 7: Prototypische Impl. fir optimale Sicherheitsbestande mit
Bedarfsanpassung in Echtzeit liegt vor. (01.03.2023 - 30.12.2023)

Die Projektplanung fiir das TP 2 sah die folgenden Arbeitspakete in leitender Position vor:
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e WP A2: Modellierung und Daten zum Anwendungsfall Klaranlage
o Meilenstein 8: ASM3-Modell und Zeitreihendatenbasis sind aufbereitet und
auswertbar. (01.10.2020 - 30.06.2021)
o Meilenstein 9: ASM3-Modell und Modell aus Zeitreihendatenbasis zur Steuerung auf
Echtzeitfahigkeit hin untersucht. (01.01.2022 - 30.06.2022)
e WP B3: Augmentierung Rekurrenter Neuronaler Netze um Differentialgleichungen
o Meilenstein 10: Anwendungsspezifische DGL-Knoten fiir RNN formuliert. (01.06.2021
- 31.12.2021)
o Meilenstein 11: Adjungiertes Propagationsschema durch DGL-Knoten implementiert
und getestet. (01.07.2022 - 31.03.2023)
e WP B4: Differentialgleichungen in Netzwerkmodellen
o Meilenstein 12: Forecasting-Verfahren fiir Klaranlage implementiert und positiv
evaluiert. (01.10.2020 - 30.04.2021)
o Meilenstein 13: DGL-Modelle fiir Supply-Chain-Netzwerkknoten erarbeitet und
implementiert. (01.05.2021 - 31.03.2023)
e WP C2: Implementierung und Anwendungsfall Klaranlage
o Meilenstein 14: Pradiktives Optimalsteuerungs-Verfahren fir Klaranlage implementiert
und positiv evaluiert. (01.04.2021 - 31.12.2021)
o Meilenstein 15: Optimierungsbasierte Regelung der Klaranlage auf hybridem Modell
realisiert und evaluiert. (01.01.2023 - 31.12.2023)

AuRerdem wurde bei den Arbeitspaketen aus dem TP 3 mitgearbeitet:

e WP A3: Modellierung und Daten zum Anwendungsfall Dynamische Tourenplanung
o Meilenstein 16: Modellierung und Datenaufbereitung (01.04.2020 - 31.04.2021)
o Meilenstein 17: Feinjustierung des Prototypen (01.12.2021 - 31.03.2021)
e WP B5: Lernen von Zeitreihen von Graphen/Netzwerken
o Meilenstein 18: Implementierung und Evaluierung (01.04.2020 - 31.12.2021)
e WP B6: Maschinelles Lernen flir Gemischt-ganzzahlige Optimierung und Steuerung
o Meilenstein 19: Entwicklung der ML und OP Verfahren (01.01.2021 - 31.01.2023)
e WP C3: Implementierung und Anwendungsfall Dynamische Tourenplanung
o Meilenstein 20: Implementierung der Tourenplanung (01.09.2021 - 31.03.2022)
o Meilenstein 21: Implementierung der erweiterten Tourenplanung (01.08.2022 -
31.03.2023)

Aufgrund des in Abschnitt 1 erwahnten Covid-19-Nachtrags, wurden die Meilensteine zu
unterschiedlichen Zeitpunkten erreicht als zunachst geplant. Arbeitspakete A3 und C3 riickten somit
im Jahr 2020/21 in den Vordergrund. Insgesamt wurden fast alle Meilensteine erreicht. Dabei war der
projektinterne Austausch, so wie die Kommunikation mit den Industriepartnern von héchster
Bedeutung.

Projektinterner Austausch

Zwischen allen drei universitaren Partnern fanden wochentlich Arbeitstreffen per Videokonferenz statt.
Bei Bedarf wurden die Industriepartner eingeladen. AuRerdem wurde mehrfach das Seminar des
Instituts flir Mathematische Optimierung in Braunschweig zur Vorstellung und Diskussion der
Forschungsergebnisse genutzt.

Der Austausch wurde in folgenden Arbeitstreffen vertieft, wobei physische Treffen im Jahr 2020
aufgrund der Pandemie nicht und 2021 sowie 2022 nur eingeschrankt stattgefunden haben:

e 15.04.2020: Kick-Off Workshop mit allen universitaren Partnern, online. Teilnehmer: S. Stiller,
C. Kirches, A. Tillmann, T. Niemann, S. Harms (jeweils TU Braunschweig), P. Mutzel, L.
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Schirmann (beide Uni Bonn), R. Miller, P. Neuhaus, L. Metz (jeweils Logiball), W. Grof3
(4flow), C. Hoffmann (BASF)

e 06.08.2020: Projektinterner Workshop zu Hybriden Methoden, online. Teilnehmer: S. Stiller, A.
Tillmann, T. Niemann (jeweils TU Braunschweig), P. Mutzel, L. Schiirmann (beide Uni Bonn).

e 01.09.2020: Workshop mit Logiball, online. Teilnehmer: S. Stiller, A. Tillmann, T. Niemann
(jeweils TU Braunschweig), P. Mutzel, L. Schirmann (beide Uni Bonn), P. Neuhaus, L. Metz
(beide Logiball)

e 19.04.2021: Workshop on exact methods for large-scale Discrete Optimization, online.
Teilnehmer: S. Stiller, A. Tillmann, C. Hansknecht, T. Niemann (jeweils TU Braunschweig),
sowie weitere externe Teilnehmer.

e 23.04.2021: Presentation and discussion of Static and Temporal Graph Kernels, online.
Teilnehmer: S. Stiller, A. Tillmann, C. Hansknecht, T. Niemann (jeweils TU Braunschweig), P.
Mutzel, L. Oettershagen, L. Schiirmann (jeweils Uni Bonn).

e 07.05.2021: Presentation and discussion of the parameter dependent Activated Sludge Model
No.3 and future prediction methods, online. Teilnehmer: C. Kirches, S. Stiller, C. Hansknecht,
T. Niemann, S. Harms (jeweils TU Braunschweig), P. Mutzel, L. Oettershagen, L. Schirmann
(jeweils Uni Bonn), C. Hoffmann (BASF).

e 10.08.2021: Workshop zum Steuerungsverfahren der Klaranlage, online. Teilnehmer: C.
Kirches, S. Stiller, C. Hansknecht, T. Niemann, S. Harms (jeweils TU Braunschweig), P.
Mutzel, L. Oettershagen, L. Schirmann (jeweils Uni Bonn), C. Hoffmann (BASF).

e 19.11.2021: Austausch zu Forschungsdaten und KI-Methoden mit dem Industriepartner 4flow
in Berlin. Teilnehmer: S. Stiller (TU Braunschweig), W. Grof3, O. Hansen (beide 4flow).

e 21.06.2022: Austausch zu Forschungsdaten und Graph Learning-Methoden mit dem
Industriepartner 4flow in Berlin. Teilnehmer: T. Niemann (TU Braunschweig), W. GroR, O.
Hansen (beide 4flow).

e (06.-09.09.2022: Gemeinsamer Besuch der Operations Research Konferenz in Karlsruhe mit
allen drei universitaren Partnern und dem Projektpartner Logiball.

e 26.04.2023 Konsortialtreffen beim Industriepartner 4flow in Berlin. Teilnehmer: P. Mutzel, L.
Schirmann (beide Uni Bonn), S. Stiller, T. Niemann, F. Birgel (jeweils TU Braunschweig), W.
GroB3, O. Hansen, T. Garnowski (jeweils 4flow), J. Swiebodzinski (PT.Desy).

Workshops und Summer Schools

03.-04.06.2020: SCIP Online Workshop. Teilnehmer: T. Niemann (TU Braunschweig)
12.—-16.09.2022: Hausdorff School on Computational Combinatorial Optimization. Invited
Speaker: P. Mutzel; Teilnehmer: L. Schirmann (Uni Bonn)

e 26.—29.09.2022 SQUIRREL — Retreat in Bilm. Teilnehmer: T. Niemann, F. Biirgel (TU
Braunschweig).

e 12.05., 26.05., 23.06., 07.07.2023: HeFDI Code School 'Sustainable Research Software'.
Teilnehmer: T. Niemann (TU Braunschweig)

e 03.-07.07.2023: CIME Summer School “Machine Learning: From Data to Mathematical
Understanding” in Cetraro (ltalien). Teilnehmer: F. Burgel (TU Braunschweig).

e 10.07.2023: ICALP Workshop on Temporal Graphs, online. Teilnehmer: T. Niemann (TU
Braunschweig)

e 12.-15.09.2023 Summer School on Direct Methods for Optimal Control of Nonsmooth
Systems, Freiburg. Gastdozent: C. Kirches; Teilnehmer: F. Birgel (TU Braunschweig).
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Verwendung der Zuwendung (wichtigste Positionen des zahlenmaBigen Nachweises,
z. B. Investitionen, Personalmittel)

Die Gesamtausgaben der Teilprojekte 1&2 liegen mit 473.759,62 EUR unter den geplanten Ausgaben.
Dies ist zum einen den geringeren Personalausgaben fur studentische Hilfskrafte zu verdanken, und
zum anderen den Corona-bedingten deutlich verminderten Reisemitteln.

Far Personalmittel wurden 457.777,06 EUR aufgewendet, geplant waren 460.368,19 EUR. Die
Finanzierung der studentischen bzw. wissenschaftlichen Hilfskrafte fiel geringer aus als geplant.
Angefallen sind 9.206,99 EUR und geplant waren 28.000,00 EUR.

Fir Reisemittel waren urspriinglich 20.650,00 EUR geplant. Aber da viele Konferenzreisen und auch
die meisten Treffen Corona-bedingt nicht in Prasenz stattfinden konnten, fielen hier nur 6.775,57 EUR
an. Investitionen bzw. die Beschaffung von nachweispflichtigen Gegenstanden wurden geman
Planung nicht vorgenommen.

Erzielte Ergebnisse mit Gegeniiberstellung der vereinbarten Ziele

WP A1: Modellierung und Daten zum Anwendungsfall Supply Networks

Um die Zwischenlagerbestande insbesondere in der Lebensmittelindustrie bei unsicheren Bedarf zu
modellieren, haben wir ein adaptives zweistufiges robustes Optimierungsproblem aufgestellt, mit dem
eine kostenguinstige Reaktion auf alle betrachteten Szenarien berechnet werden kann. Um im
Anwendungsfall schnell eine Lésung zu erhalten, haben wir mittels stlickweise linearer Funktionen ein
neues Approximationsverfahren entwickelt, welches eine bestimmte Qualitat der Lésung im Vergleich
zu einer naiven, konservativen Planung garantieren kann.

WP B1: Datenstabile Optimierung

Das Approximationsverfahren, welches urspriinglich nur die Zwischenlagerbestande in der
Lebensmittelindustrie betrachtet hat, haben wir auf allgemeine zweistufige robuste
Optimierungsprobleme verallgemeinert, sodass die Methode unter dem Namen “General Polyhedral
Approximation” nun fur eine Vielzahl von Problemklassen in diesem Kontext angewendet werden
kann. Indem nun als dominierende Menge nicht mehr ein Simplex, sondern eine beliebige Vereinigung
von Polyedern verwendet werden kann, haben wir den Approximationsfaktor im Vergleich zur
bisherigen Literatur und unseren Ergebnissen fiir den Anwendungsfall Supply Networks weiter
verbessert.

WP B2: Zeitabhangige Tourenplanung mit historischen Daten

Zusammen mit unserem Projektpartner an der Universitat Bonn haben wir unsere
Tourenplanungssoftware dahingehend weiterentwickelt, dass sie robust gegen mégliche,
unvorhersehbare Stérungen im Verkehr und Ablauf ist. Mithilfe realer Daten unseres Industriepartners
Logiball konnten wir zeigen, dass unsere Losungen sogar gegen Verspatungen gewappnet sind, die
deutlich gréRer als unsere Annahmen fiir die Berechnung sind.

WP C1: Implementierung und Anwendungsfall Supply Networks

Die Implementierung der General Polyhedral Approximation (GPA) zeigt, dass unsere Ldsung fiir die
Sicherheitsbestandsplanung deutlich bessere Ergebnisse liefert als bisherige
Approximationsmethoden. Im Vergleich mit State-of-the-Art Methoden, wie die langsamen, aber
qualitativ hochwertigen affin linearen Strategien oder der schnellen, aber sehr einfachen
Approximation mit einem Simplex zeigt die Implementierung, dass GPA es ermdglicht, die schnelle
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Laufzeit der Simplex Approximation und die hohe Qualitat der affinen LOsungen gegeneinander zu
gewichten, sodass die jeweils gewlinschte Kombination aus Laufzeit und Lésungsqualitat individuell
vom Anwender ausgewahlt werden kann.

WP A2: Modellierung und Daten zum Anwendungsfall Klaranlage

Das von BASF zur Verfligung gestellte ASM3-Modell wurde zum Einsatz in der mathematischen
Simulation und Optimierung aufbereitet, um Daten zu segmentieren. Dazu wurde ein
Differentialgleichungsmodell entsprechend des ASM3-Ansatzes zur Modellierung des BASF-Klarwerks
in enger Absprache mit BASF in C++ implementiert und mit Schnittstellen zur Dateniibernahme
versehen. Um das Modell trotz geringer Auflésung der Zeitreihen auswerten zu kdnnen, wurde eine
kontinuierlich differenzierbare Interpolation gewahlt, welche die gegebenen Werte der Zeitreihe auf
das gesamte Zeitintervall fortsetzt. Allerdings wurde damit der Rechenaufwand der Modellauswertung
erheblich erh6ht, was eine Optimalsteuerung in Echtzeit erschwerte. Darlber hinaus war der Umgang
mit der Steifheit des ASM3-Modells aufwendiger als veranschlagt, siehe WP B4.

WP B3: Augmentierung Rekurrenter Neuronaler Netze um Differentialgleichungen

Es wurde ein rekurrentes neuronales Netz (RNNs), das der Zeitreihenklassifikation und -vorhersage

dient, um Komponenten eines Differentialgleichungsmodells erweitert. Ein Training des RNNs konnte
nicht erfolgen, da das erarbeitete stochastische Gradientenverfahren noch nicht ausreichend auf die

Problemklasse zugeschnitten war, um entsprechend effizient zu sein.

WP B4: Differentialgleichungen in Netzwerkmodellen

Die Simulation des ASM3-Modells ermdglicht ein Forecasting-Verfahren mit einem Zeithorizont von bis
zu mehreren Wochen, unter der Bedingung, dass die Modellparameter wahrend des Zeithorizonts
annahernd konstant bleiben. Dazu wurde das zugehdrige sogenannte Parameterschatzproblem durch
eine Kopplung von zugehoérigem Integrations- und Optimierungs-Modul geldst.

Dabei hat das numerische Zeitschrittverfahren ein Anfangswertproblem zu I6sen, das aufgrund der
Steifheit des ASM3-Modells herausfordernd ist. Daher wurde ein hocheffizientes adaptives
BDF-Verfahren (Backward Differentiation Formula) mit Monitorstrategie zur Realisierung variabler
Ordnung und Schrittweite fiir den Einsatz aufbereitet und konnte erfolgreich zur Simulation und
Sensitivitatsberechnung des Modells eingesetzt werden. Simulationsergebnisse wurden mit gutem
Erfolg gegen BASF-Arbeitsstande abgeglichen.

Das Optimierungs-Modul 16st ein sogenanntes nichtlineares Least-Squares Problem (NLSQ). Das
Modul wurde in 2023 unter dem Namen SLEQP als Open Source Software zur Verfugung gestellt
(siehe Software und Publikationen). Es ist in C programmiert, eignet sich fiir eine breite Klasse von
Problemen und erreicht wegen seiner Schnittstellen zu Python und MATLAB eine breite
Anwenderbasis.

WP C2: Implementierung und Anwendungsfall Klaranlage

Ausgehend von der Implementation des Modells inklusive der Sensitivitaten der Modellantwort (vgl.
WP B4) wurde ein Optimalsteuerungsverfahren fiir das Klarwerk-Modell implementiert. Das Verfahren
erreicht allerdings noch nicht die notwendige Geschwindigkeit bzw. Stabilitdt. Dies liegt zum einen an
den Werten aus der Zeitreihenbasis, welche in ihren Grof3enordnungen und Verteilungen Gber den
Zeithorizont stark variieren. Daher wurde zusatzlich ein Verfahren zur teilautomatisierten Skalierung
des Modells entwickelt. AuRerdem wurde der zunachst verwendete cg-Krylow-Subraumléser, mit dem
geringe Konvergenzraten zu beobachten waren, gegen das numerisch stabilere LSQR-Verfahren
ausgetauscht, das sich auch flir schlecht konditionierte Probleme eignet. Das reduziert den Einfluss
numerischer Schwierigkeiten auf den Verbesserungsschritt bzgl. Steuerung bzw. Modellparameter.

WP A3 (Modellierung und Daten zum Anwendungsfall Dynamische Tourenplanung)
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Gemeinsam mit TP 3 wurde ein mathematisches Modell zum Lésen dynamischer Tourenplanung
entwickelt. Insbesondere wurde dieses Modell auf den Anwendungsfall vom Industriepartner
LOGIBALL zugeschneidert. Die sehr spezifische Problembeschreibung erforderte zum Einen eine
enge Kooperation mit LOGIBALL, als auch die Einbindung verschiedener mathematischer Konzepte
und Methodiken.

Das Ziel war es Kunden eines Verkaufsgebiet innerhalb eines vorgegebenen Zeitraums zu beliefern.
Dabei mussten mehrere Faktoren, wie Verfugbarkeit der Kunden, Unsicherheiten in Fahrt- und
Servicezeit und uhrzeitabhangige Fahrtzeiten, Verspatungsminimierung, bertcksichtigt werden.
Weitere Nebenbedingungen, wie Pausenzeiten, Lange der Touren und Antreffwahrscheinlichkeit
erfordern grofRe Flexibilitat des Modells. Desweiteren sollte jedem Kunden ein Auslieferungszeitraum
genannt werden.

In einem ganzzahligen linearen Programm wurden die Anforderungen modelliert. Mittels robuster
Optimierung lassen sich Unsicherheiten in den Eingangsdaten beriicksichtigen. Sie bietet eine
mathematische Garantie fiir die Robustheit der Losungen, d.h. dass eine gewisse Anzahl von
Verspatungen die Zulassigkeit der Losungen nicht verletzten. Darauf basierend entwickelten wir eine
neue nicht-lineare Zielfunktion, um Verspatungen bei den Kunden zu minimieren.

Der gewahlte Lésungsansatz basiert auf einem Spaltengenerierungsverfahren, welches es uns
ermdglicht flexibel auf dynamische Anforderungen, wie uhrzeitabhangige Fahrtzeiten, einzugehen und
unsere neue nicht-lineare Zielfunktion zu integrieren. Das Lésen unseres komplexen Modells erfordert
die Kombination von komplexen Branch-and-Cut-and-Price Methoden, innovativen effizienten
Heuristiken und klugem Preprocessing. Desweiteren mussten bekannte Algorithmen wie der
Labelingalgorithmus beweisbar angepasst werden, um die Korrektheit garantieren zu kénnen.

Um die tagesabhangige Verfugbarkeit der Kunden zu modellieren, musste eine neue Variante des
Tourenplanungsproblems definiert werden: Das Vehicle Routing Problem with Heterogeneous Time
Windows (VRP-HTW). Dieses Problem erforderte die Umsetzung und Auswertung verschiedener
Branchingregeln, sowie spezielle Pricingheuristiken und auch primale Heuristiken. Dies wurde in
unserer Publikation fur die OR22 eingefuhrt und verdffentlicht.

Die Daten wurden von LOGIBALL auf Basis von echten Karten- und Kundendaten generiert und
stellen somit eine realistische Reprasentation von reale-Welt Instanzen dar. Auf diesen Instanzen
wurde unser Ansatz ausgiebig getestet und evaluiert. Mithilfe einer Monte-Carlo Simulation konnte
gezeigt werden, dass die Einbindung unserer neuen nicht-linearen Zielfunktion einen enormen
positiven Einfluss auf die Verspatungen bei den Kunden hat.

Die Modellierung erfiillt die Anforderungen des Industriepartners im Hinblick auf
Verspatungsminimierung und Berlicksichtigung der Nebenbedingungen. Desweiteren ist sie flexibel
anwendbar und erweiterbar um Kundenwichtigkeit, Ausgewogenheit der Touren etc.

WP B5 (Lernen von Zeitreihen von Graphen/Netzwerken)

In Bezug auf die Entwicklung neuer Lernverfahren fur Zeitreihen von Graphen konnten wir
verschiedene Ansatze entwickeln. Diese beinhalten die Klassifikation von temporalen Graphen sowie
die Entwicklung und Umsetzung eines Graphkernes, der auf maximalen Flissen basiert. Diese
wurden erfolgreich implementiert und evaluiert.

WP B6 (Maschinelles Lernen fiir Gemischt-ganzzahlige Optimierung und Steuerung)

Es wurde ein neuer Machine Learning Ansatz entwickelt, der gute Branchingentscheidungen mit Hilfe
von Bandit-Verfahren voraussagt. Mithilfe von Reinforcement Learning wurde ein neuronales
Netzwerk trainiert, welches zum Lésen des Pricing Problems der Tourenplanung dient. Die
Auswertungen zeigen, dass dieser Ansatz anderen heuristischen Methoden Uberlegen ist.
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Fir transportdominierte geschaltete dynamische Optimierungsprobleme konnten wir einen auf
maschinellem Lernen basierenden Regler erarbeiten. Das Training dieses Reglers erfordert Losungen
einer grof3e Anzahl reprasentativer Optimalsteuerungsprobleme mit Rangbedingungen, die alle
typischen Betriebsszenarien abdecken. Der dazu benétigte Rechenaufwand tritt nur einmal und
off-line auf, das Reglergesetz selbst kann als Gewichtsmatrix implementiert und stabil und
hocheffizient ausgewertet werden.

WP C3 (Implementierung und Anwendungsfall Dynamische Tourenplanung)

Fir dieses WP wurde gemeinsam mit TP 3 ein Programm implementiert, bestehend aus einer Einlese-
und Preprocessing-Routine, einem Branch-and-Price Framework und verschiedener
Evaluierungsmethoden. Die vielseitigen Anforderungen des Industriepartners, sieche WP A3, sowie die
Komplexitat des Frameworks erforderten eine enge und intensive Zusammenarbeit mit den
Projektpartnern der Universitat Bonn.

Der Kern ist das Branch-and-Price Framework, welches in der Progammiersprache C mit einer
Schnittstelle zum Lésungs-Framework SCIP implementiert wurde. Die Umsetzung eines solchen
vielschichtigen Programms erfordert zum einen ausgepragte mathematische Kenntnisse im Bereich
Graphenalgorithmen und der ganzzahligen und linearen Programmierung, als auch die Fahigkeit
aufwendige Programmierprojekt strukturiert und zielorientiert zu realisieren.

Das Ergebnis ist ein flexibler praxisorientierter Algorithmus, der in der Anwendung die Moglichkeit
bietet den Fokus der Zielfunktion zwischen Fahrtzeitminimierung, Verspatungsminimierung und
Antreffwahrscheinlichkeitmaximierung zu verschieben. Aufgrund von spezialisierten primalen
Heuristiken werden bereits friih im Losungsprozess gute Losungen gefunden.

Dariiberhinaus wurde eine weniger praxisorientierte Version des Branch-and-Price Frameworks in
C++ implementiert, um mathematische Methodiken und Konzepte, wie Branchingregeln,
Variablenfixierungen und weitere komplexe und innovative Techniken der ganzzahligen Optimierung,
zu testen und zu evaluieren. Die Ergebnisse bezlglich der Branchingregeln wurde bei der OR22 in
Karlsruhe vorgestellt und den Proceedings verdffentlicht. Experimente zu neuen Ideen fur
Variablenfixierungen wurden bei der OP23 in Seattle prasentiert. Ein neues Konzept, um friihzeitig im
Lésungsprozess Touren aus einer optimalen Tourenplanung ausfindig zu machen, wurde eingefuhrt
und in den Proceedings flir die ACDA23 verdffentlicht. In einer ausfuhrlichen experimentellen
Auswertung konnte gezeigt werden, dass diese vielversprechende Methodik zur Beschleunigung des
Losungsprozesses fiir unser Tourenplanungsproblem fiihrt.

Notwendigkeit und Angemessenheit der geleisteten Arbeit

Das Verbundprojekt leistete wesentliche Beitrage zu mehreren Aufgabenfeldern der Hightech-
Strategie der Bundesregierung zur Lésung der Zukunftsaufgaben “Nachhaltigkeit, Umweltschutz,
Energie” und “Nachhaltiges Wirtschaften und Energie”.

Es wurden aktuelle Forschungsergebnisse aus den Bereichen der ganzzahligen linearen
Programmierung, Robusten Optimierung und Graphenalgorithmik kombiniert und in die industrielle
Anwendung gebracht. Unser Anwendungspartner LOGIBALL ist sehr zufrieden und verwendet die
Software weiterhin. Unsere Methoden und unsere Software stehen aber auch der Offentlichkeit zur
Verfugung. Die entwickelten mathematischen Methoden und Konzepte lassen sich auf viele andere
Anwendungen aus der Logistik Ubertragen.

In einer dynamischen Welt, sind statische Losungen meist nicht praktikabel und fiihren oft zu
Mehrkosten im Nachhinein. Das entwickelte dynamische und flexible Framework hilft sowohl dabei
Kundenzufriedenheit zu erhéhen, als auch Mehrfachanfahrten von Kunden zu vermeiden und tragt
somit zur effizienten und nachhaltigen Nutzung von Ressourcen bei.
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Voraussichtlicher Nutzen, insbesondere Verwertbarkeit der Ergebnisse

Mithilfe der geleisteten Arbeit im Projekt und des entwickelten Frameworks gelang es LOGIBALL, sich
in einer internationalen Ausschreibung durch einen Benchmark gegen konkurrierende Systeme von
Marktflihrern mit umfangreichen Echtdaten durchzusetzen. Mittlerweile wird das Framework vom
Industriepartner fir ein aktives Industrieprojekt genutzt und mit dem grof3en deutschen Endkunden
weiterentwickelt.

Die entwickelten mathematischen Methoden fir dieses Framework wurden verdffentlicht (siehe 9.2.
Preprints) und eine Version der Software ist als Open Source frei zuganglich.

Desweiteren wurde ebenfalls die in Abschnitt 5 (WP C3) erwdhnte C++ Software im Zusammenhang
mit der Publikation bei der ACDA23 als Open Source frei zuganglich gemacht.

Wahrend der Durchfiihrung des Vorhabens dem Zuwendungsempfianger bekannt gewordenen
Fortschritt auf dem Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen

Dem Zuwendungsempfanger wurden auf dem Gebiet des Vorhabens bei anderen Stellen keine
Fortschritte bekannt, die das Vorhaben direkt betreffen wirden.

Erfolgte und geplante Veroéffentlichungen der Ergebnisse

9.1 Referierte Publikationen (z. B. in Fachzeitschriften oder -biichern und referierte Konferenzproceedings)

e Hansknecht, Christoph; Joormann, Imke; Stiller, Sebastian. 2021. "Dynamic Shortest Paths
Methods for the Time-Dependent TSP" Algorithms 14, no. 1: 21.
https://doi.org/10.3390/a14010021

e Mutzel, P.,, Niemann, T., Schirmann, L., Stiller, S., Tillmann, A.M. (2023). Vehicle Routing with
Heterogeneous Time Windows. In: Grothe, O., Nickel, S., Rebennack, S., Stein, O. (eds)
Operations Research Proceedings 2022. OR 2022. Lecture Notes in Operations Research.
Springer, Cham. https://doi.org/10.1007/978-3-031-24907-5_21

e L. Schirmann, P. Mutzel. A Reduced Cost-based Model Strengthening Method. Proc. SIAM
Conference on Applied and Computational Discrete Algorithms - ACDA23.
https://epubs.siam.org/doi/pdf/10.1137/1.9781611977714.7

o L. Metz, P. Mutzel, T. Niemann, L. Schirmann, S. Stiller, and A. M. Tillmann. 2024.
Delay-Resistant Robust Vehicle Routing with Heterogeneous Time Windows. Computers &
Operations Research, 164 2024. Art. No. 106553. https://doi.org/10.1016/j.cor.2024.106553

e C. Hansknecht, and C. Kirches. SLEQP: An open-source package for nonlinear programming.
Proceedings in Applied Mathematics and Mechanics, 23, e202300241. 2023.

e J. Friese, N. Brandt, A. Schulte, C. Kirches, W. Tegethoff, and J. Kéhler. Real-time
quasi-optimal control of thermal systems via neural networks using a solar system as an
example. Energy and Al, 12 pp. 100232, 2023.

e F. Bestehorn, C. Hansknecht, C. Kirches, and P. Manns. Mixed-Integer Optimal Control
Problems with switching costs: A shortest path approach. Mathematical Programming, 188 pp.
621-652, 2021.

9.2  Andere Veroffentlichungen (z. B. Konferenzbeitrage wie Vortrage und Poster, unreferierte Proceedings,
Conference Notes)

Preprints

e L. Grunau, T. Niemann, and S. Stiller. General Polyhedral Approximation of Two-Stage Robust
Linear Programming. 2024.
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E. Ley, R. Marx, M. Merkert, T. Niemann, and S. Stiller. Robust Optimization Under
Controllable Uncertainty. 2024.

Vortrage

Stiller, Sebastian, 2021. Robust Optimization: From timetables to machine learning. Networks
Conference

Niemann, Tim, 2022. Vehicle Routing with Heterogeneous Time Windows. International
Conference on Operations Research - OR 2022, Karlsruhe

Niemann, Tim, 2023. General Polyhedral Approximation of Two-Stage Robust Linear
Programming. International Conference on Operations Research - OR 2023, Hamburg
Niemann, Tim, 2023. General Polyhedral Approximation of Two-Stage Robust Linear
Programming. European Conference on Computational Optimization - EUCCO 2023,
Heidelberg

Schirmann, Lukas 2023. Vehicle Assignment Variables in Branch-and-Price Algorithms for
Vehicle Routing Problems. SIAM Conference on Optimization - OP23, Seattle

Schirmann, Lukas 2023. A Reduced Cost-based Model Strengthening Method. SIAM
Conference on Applied and Computational Discrete Algorithms - ACDA23, Seattle

Kirches, Christian 2023. Recent Advances in Mixed-Integer Optimal Control of PDEs -
Oberwolfach, 2023.

Software

9.3

SLEQP - An active set-based NLP solver: https://github.com/chrhansk/slegp
Spaltengenerierung flr verspatungsresistente Tourenplanung:

https://github.com/TimNiemann/RVRP-HTW
C++ VRP-HTW https://qithub.com/ACDA23VRP/RCFC

Abschlussarbeiten (Bachelor, Master, Diplom, Staatsexamen, Promotion, Habilitation)

Hauer, Daniel, 2020. Ganzzahlige Optimierung fiir Tourenplanung - Modelle mit unsicherer
Zielfunktion. Bachelorarbeit, Technische Universitat Braunschweig

Niemann, Tim, 2020. “Tourenplanung mit Bedarfsunsicherheiten”. Masterarbeit, Technische
Universitat Braunschweig

Dauvermann, Daniel, 2021. Tabu Tourenplanung nach Kundenbedarf — Eine Meta-Heuristik
mit verschiedenen weichen Kunden-Zeitfenstern, Bachelorarbeit, Universitat Bonn
Ghannam, Mohammed, 2021. Branching with Bandits — Using Machine Learning to Speed Up
Branch-and-Bound, Masterarbeit, Universitat Bonn

Grunau, Lukas, 2021. Robust Transportation Location Problem. Masterarbeit, Technische
Universitat Braunschweig

Harms, Svenja, 2021. Optimal Parameter Estimation in Dynamic Systems by the Example of
the Activated Sludge Model No. 3, Masterarbeit, Technische Universitat Braunschweig
Jager, Jule, 2021. Dropout und Unsicherheit in neuronalen Netzen. Masterarbeit, Technische
Universitat Braunschweig

Jordan, Claude, 2021. Klassifikation temporaler Graphen mit Graphkernen, Bachelorarbeit,
Universitat Bonn

Mileti¢, Vladimir, 2021. Maximal-Flow Graph Kernel, Bachelorarbeit, Universitat Bonn
Reimers, Felix, 2021. Robust Neural Networks in Image Recognition. Masterarbeit,
Technische Universitat Braunschweig
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e Degenstein, Daniel, 2022. Zentralitadtsmalie fir temporale Graphen basierend auf
gegenseitiger Erreichbarkeit, Bachelorarbeit, Universitat Bonn

e Meinhardt, Georg, 2022. Lower Bounds for the Vehicle Routing Problem in a
Branch-and-Price Framework, Bachelorarbeit, Universitat Bonn

e Miiller, Rahel, 2022. Modellierung und Algorithmik von Stickmustern: Evaluation von
Tourenplanungsalgorithmen zur Minimierung der Fadenlange beim Kreuzsticken,
Bachelorarbeit, Universitat Bonn

e Schmidt, Robert, 2022. Deep Reinforcement Learning fur das Elementare kirzeste Wege
Problem, Bachelorarbeit, Universitat Bonn

e Damke, Ole, 2023. Affin-Lineare Approximationen fiir Zweistufige Lineare Robuste
Optimierungsprobleme, Bachelorarbeit, Technische Universitat Braunschweig

e Hagedorn, Gebke, 2023. Approximationsfaktor des Lin-Kernighan Algorithmus fiir metrische
TSP, Bachelorarbeit, Technische Universitat Braunschweig

e Kroner, Frederic, 2023. Identifying Successor Products using Graph Learning, Masterarbeit,
Technische Universitat Braunschweig

e Usul, Hamdi Burak, 2023. Disjoint Path Over Time Problems for the Air Transport Systems,
Masterarbeit, Technische Universitat Braunschweig

9.4  Eigene Vorarbeiten und externe Referenzen

[ASZ15] D. Adjiashvili, S. Stiller, R. Zenklusen. Bulk-robust combinatorial optimization.
Mathematical Programming, 149(1-2), pp. 361-390, 2015.

[BCJLMZ10] I. Bomze, M. Chimani, M. Jiinger, l. Ljubic, P. Mutzel, B. Zey. Solving Two-Stage
Stochastic Steiner Tree Problems by Two-Stage Branch-and-Cut, 21st Int. Symp. on Algorithms and
Computation (ISAAC 2010), LNCS 6506, Springer-Verlag, 2010, 427-439.

[BNS13] D. Bertsimas, E. Nasrabadi, S. Stiller. Robust and Adaptive Network Flows. Operations
Research, 61(5), pp. 1218-1242, 2013.

[CKLM10] M. Chimani, M. Kandyba, I. Ljubic, P. Mutzel. Oriented-based models for
{0,1,2}-survivable network design: theory and practice. Mathematical Programming B, 124 (1-2), 2010,
413-439.

[HJS18] C. Hansknecht, I. Joormann, S. Stiller. Cuts, Primal Heuristics, and Learning to Branch for
the Time-Dependent Traveling Salesman Problem. May, 2018. arXiv:1805.01415

[KFFMW18] N. M. Kriege, M. Fey, D. Fisseler, P. Mutzel, F. Weichert. Recognizing Cuneiform Signs
Using Graph Based Methods. International Workshop on Cost-Sensitive Learning
(COST@SDM2018), Proc. Machine Learning Research 88, PMLR, 31-44, 2018.

[KM16] D. Kurz, P. Mutzel. A Sidetrack-Based Algorithm for Finding the k Shortest Simple Paths in a
Directed Graph. 27th International Symposium on Algorithms and Computation (ISAAC 2016),
LIPlcs64, Schloss Dagstuhl - Leibniz-Zentrum fuer Informatik, 49:1-49:13

[KNKM14] N. M. Kriege, M. Neumann, K. Kersting, P. Mutzel. Explicit Versus Implicit Graph Feature
Maps: A Computational Phase Transition for Walk Kernels. IEEE International Conference on Data
Mining (ICDM 2014), IEEE, 881-886, 2014.

[KNMKM17] N. M. Kriege, M. Neumann, C. Morris, K. Kersting, P. Mutzel. A Unifying View of
Explicit and Implicit Feature Maps for Structured Data: Systematic Studies of Graph Kernels.
CoRRabs/1703.00676 (2017)

Seite 13 von 14 V_3.1.6.1.03_Schlussbericht
11/2021

Das diesem Bericht zugrundeliegende Vorhaben wurde mit Mitteln des Bundesministeriums fiir Bildung und
Forschung geférdert. Die Verantwortung fiir den Inhalt der Veréffentlichung liegt beim Autor.



Projektleitung: Prof. Dr. Sebastian Stiller Forderkennzeichen 05M2020 - LEOPLAN

[LMZ17] I. Ljubic, P. Mutzel, B. Zey. Stochastic survivable network design problems: Theory and
practice, European Journal of Operational Research, 256 (2): 333-348, 2017.

[LWPKMFO06] I. Ljubic, R. Weiskircher, U. Pferschy, G. W. Klau, P. Mutzel, M. Fischetti. An
algorithmic framework for the exact solution of the prize-collecting Steiner tree problem, Mathematical
Programming B, 105, no. 2-3, 2006, 427-449.

[MKKM16] C. Morris, N. M. Kriege, K. Kersting, P. Mutzel. Faster Kernels for Graphs with
Continuous Attributes via Hashing. IEEE International Conference on Data Mining (ICDM 2016): IEEE,
1095-1100, 2016.

[MKM17] C. Morris, K. Kersting, P. Mutzel. Glocalized Weisfeiler-Lehman Graph Kernels:
Global-Local Feature Maps of Graphs. IEEE Int. Conference on Data Mining (ICDM) 2017, IEEE,
327-336, 2017.

[MO19] P. Mutzel, L. Oettershagen. On the Enumeration of Bicriteria Temporal Paths. Theory and
Applications of Models of Computation. TAMC 2019, LNCS 11436, 518-535, 2019.

[OKMM19] L. Oettershagen, N.M. Kriege, C. Morris, P. Mutzel. Temporal Graph Kernels for
Classifying Dissemination Processes, IEEE Int. Conference on Data Mining (ICDM) 2020.

[SSC17] J. Sender, T. Siwczyk, P. Mutzel, U. Clausen. Matheuristics for optimizing the network in
German wagonload traffic. EURO J. Computational Optimization 5(3): 367-392, 2017.

Seite 14 von 14 V_3.1.6.1.03_Schlussbericht
11/2021

Das diesem Bericht zugrundeliegende Vorhaben wurde mit Mitteln des Bundesministeriums fiir Bildung und
Forschung geférdert. Die Verantwortung fiir den Inhalt der Veréffentlichung liegt beim Autor.



Projektleitung: Prof. Dr. Sebastian Stiller Forderkennzeichen 05M2020 - LEOPLAN

05M20MBA
Kurzbericht

- offentlich -
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Projektleitung: Prof. Dr. Sebastian Stiller
Verbund: 05M2020 - LEOPLAN
Thema: Lernen und Optimierung mit grof3en Datenmengen auf Netzwerken

(LEOPLAN)

05M20MBA, Teilprojekt 1: Stiller, TU Braunschweig
05M20MBA, Teilprojekt 2: Kirches, TU Braunschweig

1. Ziel und Inhalt des Projektes

In einer Zeit der wirtschaftlichen Optimierung steht das Streben nach effizienten Methoden
und spezifizierten Modellen an vorderster Stelle. Die im Zuge der Digitalisierung entstandene
Verfugbarkeit groRer Datenmengen erdffnet neue Mdglichkeiten komplexe Verfahren und
Systeme in Produktion und Dienstleistung mit Hilfe von mathematischen Methoden erheblich
umfangreicher als bisher zu analysieren und zu optimieren. Dies ist sowohl wirtschaftlich als
auch fur Ressourcenschonung, Umweltvertraglichkeit und alltdgliche Lebensqualitat von
grolier Bedeutung. Viele Optimierungsprobleme aus der Praxis sind multikriteriell und mit
einfachen mathematischen Konzepten nur schwer abdeckbar. Zusatzlich reichen die
etablierten statischen Modelle und Algorithmen oft nicht aus, um die dynamischen realen
Probleme darzustellen und zu I6sen. Gleichzeitig ermoglichen es grofle Datenmengen (z.B.
Uber Fahrzeiten auf Strallennetzwerken) auf diese Dynamik mit Hilfe von dynamischen
Algorithmen oder Maschinellen Lernens zu reagieren.

Das Verbundprojekt “Lernen und Optimierung mit grolRen Datenmengen auf Netzwerken
(LEOPLAN)” unter der Projektleitung von Professor Dr. Sebastian Stiller (TU Braunschweig)
befasste sich in drei verknipften Teilprojekten mit der erforderlichen Modellierung, Simulation
und Optimierung. Dies betraf grol3e Datenmengen auf einem Netzwerk in den Anwendungen
Klaranlage, Supply Nets der Ersatzteillogistik sowie Tourenplanung. Jeder der
Anwendungsfalle erforderte eine Verknlpfung von datengetriebenen und modellbasierten
Methoden. Die Entwicklung von Modellen und mathematischen Methoden zur Datenanalyse
und zur Optimierung war einerseits ausgelegt auf die konkreten Problemstellungen der
Industriepartner, andererseits erwuchsen daraus allgemein anwendbare neue Verfahren.

Die Teilprojekte wurden unter Prof. Dr. Sebastian Stiller (TP 1) und Prof. Dr. Christian Kirches
(TP 2) an der TU Braunschweig und unter Prof. Dr. Petra Mutzel (TP 3) an der Universitat
Bonn bearbeitet. Die Industriepartner waren BASF Schwarzheide GmbH, 4Flow GmbH aus
Berlin und LOGIBALL GmbH aus Herne.

Das Verbundprojekt behandelte mehrere Fragestellungen im Rahmen der Zukunftsaufgaben
“Nachhaltigkeit, Umweltschutz, Energie”, “Sicherheit” sowie "Wirtschaft und Arbeit 4.0” der
Hightech-Strategie 2025 der Bundesregierung. Die im Verbundprojekt entwickelten
Methoden adressierten die folgenden mathematischen Felder:
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e Analyse, Annotation und Simulation fur reale Sensordaten (insbesondere Graph
Learning)

e Bewertung von Grenzen datengetriebener Modelle (insbesondere datenstabile
Optimierung)
Modellierung, Simulation, Optimierung von Greybox/Hybriden Modellen
Echtzeitsimulation und Echtzeitoptimierung in allen drei Anwendungsfallen
Prozesse auf Graphen

2. Ablauf und Ergebnisse des Vorhabens

Aufgrund der Covid-19 Pandemie und der akut erhéhten Nachfrage des Industriepartners
LOGIBALL gab es zu Anfang eine leichte Anpassung des Forschungsgegenstands.
Zusatzlich gab es eine sechsmonatige Verschiebung des Projektbeginns, der in enger
Zusammenarbeit stehenden TP 1 & TP 2.

Der Fokus lag zu Beginn des Projektes auf der Entwicklung des Modells und der Algorithmen
fur die dynamische Tourenplanung. Es fanden regelmaRige Arbeitstreffen mit
Industriepartner LOGIBALL statt. Dabei wurden die Entwicklungen und Ergebnisse
prasentiert sowie die weitere Vorgehensweise besprochen. Zusatzlich dazu fand ein reger
Austausch mit TP 1, bezlglich der Konzeptionierung und Implementierung statt.

Die Arbeit war in vier Arbeitspakete unterteilt, wobei zwei im engen Zusammenhang standen:
Lernen von Zeitreihen von Graphen/Netzwerken, Maschinelles Lernen fiir Optimierung und
Steuerung und Modellierung und Implementierung dynamischer Tourenplanung.

Zeitreihen von Graphen: In Bezug auf die Entwicklung neuer Lernverfahren fir Zeitreihen
von Graphen konnten wir verschiedene Ansatze entwickeln. Diese beinhalten die
Klassifikation von temporalen Graphen sowie die Entwicklung und Umsetzung eines
Graphkernes, der auf maximalen Flissen basiert. Diese wurden erfolgreich implementiert
und evaluiert.

Maschinelles Lernen: Es wurde ein neuer Ansatz des maschinellen Lernens entwickelt, der
gute Branchingentscheidungen mit Hilfe von Bandit-Verfahren voraussagt.

Mithilfe von Reinforcement Learning wurde ein neuronales Netzwerk trainiert, welches zum
Ldsen des Pricing Problems der Tourenplanung dient. Die Auswertungen zeigen, dass dieser
Ansatz anderen heuristischen Methoden Uberlegen ist.

Dynamische Tourenplanung: Dieses Praxisproblem wurde zusammen mit Industriepartner
LOGIBALL bearbeitet. Es wurde eine Software entwickelt, die mittels der Zusammenfihrung
mehrerer mathematischer Konzepte das praxisnahe Tourenplanungsproblem |6st.

Auf Basis von realer Stral’en- und Kundendaten werden robuste Touren kreiert, die
Verspatungsresistenz versprechen. Zusatzlich gelingt es uns, den Kunden maéglichst kleine
Besuchszeitfenster zu nennen, die trotz einiger Verspatungen eingehalten werden kénnen.
Die Kombination aus einer neuen Zielfunktion und etablierten Algorithmen, sowie
mafgeschneiderte Heuristiken, fihrte zur Entwicklung eines Frameworks, welches das
Anwendungsproblem von LOGIBALL erfolgreich I6st.

Desweiteren wurden allgemeinere mathematische Modelle und Losungsanséatze fur ein neu
definiertes heterogenes Tourenplanungsproblem entwickelt und getestet.

Modellierung, Simulation, Optimierung von Greybox/Hybriden Modellen: Dieses
Praxisproblem wurde zusammen mit Industriepartner BASF Schwarzheide bearbeitet. Es
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wurde ein dynamisches reaktives Transportmodell eines Klarprozesses optimierungsfahig
gemacht und optimale Parameterstudien auf der Basis von groRen Zeitdatenreihen
durchgefihrt. Zur Beschleunigung der Rechenzeiten auf diesem sehr groRen Modell wurde
an Stelle eines klassischen Gaul3-Newton-Verfahren ein SLEQP-Verfahren entwickelt, das
bei der Behandlung von linearisierten Ausgleichsproblemen auf iterativelineare Algebra
zurlckgreifen kann.

Die Ergebnisse wurden auf internationalen Konferenzen vorgestellt bzw. veroéffentlicht.
Zusatzlich steht eine Publikation bei einem renommierten Journal aktuell im Review-Prozess.
Die entwickelte Software wurde als Open-Source zur Verfigung gestellt und kann somit fir
weitere Forschung oder andere Anwendungsprojekte genutzt werden.

3. Konkreter Nutzen sowie Anwendungsmaoglichkeiten der Ergebnisse

Im Verbundprojekt LEOPLAN konnten aktuelle Forschungsergebnisse weiterentwickelt und
in die industrielle Anwendung gebracht werden. Neue mathematische Konzepte und
anspruchsvolle Verfahren aus den Bereichen des maschinellen Lernens und der diskreten
und kontinuierlichen Optimierung wurden auf dynamische praxisnahe Probleme erfolgreich
angewandt.

Die entwickelten Methoden lassen sich potentiell auf weitere Probleme anwenden.
Insbesondere das Framework fir die dynamische Tourenplanung bietet sowohl auf
theoretischer als auch auf praktischer Ebene eine Basis fir verwandte Anwendungen. Die
Ergebnisse aus den Arbeitspaketen der Graphklassifikation, des maschinellen Lernens,
sowie der nichtlinearen Optimierung stellen eine Grundlage und Bereicherung fur die
jeweiligen Forschungsgebiete dar.
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