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Abstract In wastewater treatment plants (WWTPs), much eﬀort and money is invested in operating and maintaining dense plant-wide measuring networks. The network primarily serves as input for the advanced control scenarios that are implemented in the supervisory control and data acquisition (SCADA) system to satisfy the stringent eﬄuent quality constraints. Due to new developments in information technology, long-term archiving has become practicable, and specialized process information systems are now available. The steadily growing amount of plant data available, however, is not systematically exploited for plant optimization because of the lack of specialized tools that allow operators and engineers alike to extract meaningful and valuable information eﬃciently from the massive amount of high-dimensional data. As a result, most information contained in the data is eventually lost. In the past few years, many data mining techniques have emerged that are capable of analyzing massive amounts of data. Available processing power allowed the development of eﬃcient data-driven modeling techniques especially suited to situations in which the speed of data acquisition surpasses the time available for data analysis. However, although these methods are promising ways to provide valuable information to the operator and engineer, there is currently no fully developed interest in the application of these techniques to support WWTP operation. In this thesis, the applicability of data mining and data-driven modeling techniques in the context of WWTP operation is investigated. This context, however, implies speciﬁc characteristics that the adapted and developed techniques must satisfy to be practicable: On the one hand, the deployment of a given technique on a plant must be fast, simple and costeﬀective. As a consequence, it must consider data that are already available or that can be gathered easily. On the other hand, the application must be safe, i.e., the extracted information must be reliable and communicated clearly. This thesis presents the results of four knowledge discovery projects that adapted data mining and data-driven modeling techniques to tackle problems relevant to either the operator or the process engineer. First, the extent to which data-driven modeling techniques are suitable for the automatic generation of software sensors exclusively based on measured data available in the SCADA system of the plant is investigated. These software sensors are meant to be substitutes for failure-prone and maintenance-intensive sensors and to diagnose hardware sensors. In two full-scale experiments, four modeling techniques for software-sensor development are compared and the role of expert knowledge is investigated. The investigations show that the non-linear modeling techniques outperform the linear technique and that a higher degree of expert knowledge is beneﬁcial for long term accuracy, but can lead to reduced performance in the short term. Consequently, if frequent model recalibration is possible, as is the case for sensor diagnosis applications, automatic development given limited expert knowledge is feasible. In contrast, optimum use of expert knowledge requires model transparency, which is only given for two of the investigated techniques: generalized least squares regression and self-organizing maps.
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In the second project, WWTP operators are provided with additional information on characteristic sewage compositions arriving at their plant from clustered UV/Vis spectra measured at the inﬂuent. A two-staged clustering approach is considered that copes well with highdimensional and noisy data. If it is possible to assign a characteristic cluster to a sewage producer in the catchment, detailed analysis of the temporal discharging pattern is possible without the need for additional measurements at the production site. In a full-scale experiment, one of ﬁve detected clusters could by assigned to an industrial laundry by analyzing the cluster centroids. In a validation experiment, 93 out of 95 discharging events were classiﬁed correctly. Successful detection depends on the uniqueness of the producer’s UV/Vis pattern, the dilution at the inﬂuent and the size and complexity of the catchment. In WWTPs, asymmetric feeding of reactors operating in parallel lanes can lead to operational issues and signiﬁcant performance losses. A new method based on dynamic time warping is presented that makes the quantiﬁcation of the discharge distribution at hydraulic ﬂow dividers practicable. The method estimates the discharge distribution as a function of total discharge at the divider given inﬂuent and eﬄuent measurements of some measured signal in the downstream reactors. The function can not only serve as the basis for structural modiﬁcation, but it can also be used to calculate the ﬂow to the individual lanes given the total inﬂuent, and thus avoid the assumption of equal distribution (this assumption must often be made by process engineers and scientists). Theoretical analysis reveals that the accuracy of the function depends on the hydraulic residence time, the dispersion and the reactions in the reactors downstream of the divider, in addition to the variability of the signal. A systematic application on a wide range of synthetic systems that may be found on WWTPs shows that the error is at least half that when an equal distribution is assumed if the function is used to obtain a better estimate for the ﬂow to a reactor. In a full scale validation experiment, the discharge distribution could be accurately estimated. The fourth application presented shows that optimal hydraulic reactor models can be searched automatically using grammar-based genetic programming. This method is especially relevant for engineers who want to model the hydraulic processes of the plant and, because of the limited applicability of existing approaches, must rely solely on their experience and intuition for further insights into the reactor hydraulics. With a tree encoding that can decode program trees into hydraulic reactor models compatible with common software and with inﬂuent and eﬄuent measurements, a palette of equally performing models can be generated. Of these the modeler then picks the most suitable one as starting point. The methodology is applied to reverse-engineer synthetic systems, and because of theoretical and practical identiﬁability issues, several searches yield diﬀerent models, which emphasizes the need for an expert to choose the most appropriate model. The method is applied to generate reactor models of a primary clariﬁer with unknown exact volume. The volume of the resulting models corresponds to the expectation and virtual tracer experiment performed on the synthetic models generally conﬁrms with an experiment performed on-site. The knowledge discovery projects show that optimal model choice and complexity greatly depend on the speciﬁc problem and on the degree of available expert knowledge. In general, safe deployment on-site requires transparent models that can be interpreted even with limited knowledge and intuitive and understandable communication of the model results. Because the eﬄuent quality constraints will further tighten and progress in the ﬁelds of information technology and data analysis will continue, it is necessary to use the available data to fully exploit the plants. Data mining and data-driven modeling are suitable tools.



Zusammenfassung In Kl¨aranlagen wird viel Aufwand und Geld in den Betrieb und die Wartung eines anlagenweiten Messnetzes gesteckt. Dieses Messnetz dient in erster Linie als Input f¨ ur die Regelungsvorg¨ange, die im Prozessleitsystem deﬁniert sind, um die strengen Grenzwerte bez¨ uglich der Ablaufqualit¨at zu erf¨ ullen. Neue Errungenschaften im Bereich der Informationstechnologie erm¨oglichen nun eine wirtschaftliche Langzeitarchivierung und es stehen mittlerweile sogar spezialisierte Prozessinformationssysteme zur Verf¨ ugung. Allerdings wird die stetig wachsende Menge an verf¨ ugbaren Anlagedaten nicht systematisch ausgenutzt und zur Optimierung der Anlagen herangezogen. Dies ist auf das Fehlen von spezialisierten Instrumenten zur¨ uckzuf¨ uhren, die es sowohl Betreibern als auch Ingenieuren erm¨oglichten, aussagekr¨aftige und wertvolle Informationen aus der gewaltigen Menge hochdimensionaler Daten zu extrahieren. Folglich geht ein Grossteil der in den Daten enthaltenen Informationen verloren. In den letzten Jahren wurden zahlreiche Data-Mining-Verfahren entwickelt, die zur Analyse massiver Datenmengen geeignet sind. Die verf¨ ugbare Rechenleistung erm¨oglicht die Entwicklung eﬃzienter, datenbasierter Modellierungstechniken, die sich besonders dann eignen, wenn sich Daten schneller anh¨aufen, als dass sie analysiert werden k¨onnen. Obwohl diese Methoden geeignet w¨aren, um Betreiber und Ingenieure mit wertvollen Informationen zur Unterst¨ utzung des Kl¨aranlagenbetriebs zu versorgen, ist ihre Anwendung noch nicht etabliert. Die vorliegende Arbeit untersucht die Verwendbarkeit von Data-Mining und datenbasierter Modellierung zur Unterst¨ utzung des Kl¨aranlagenbetriebs. Dieser Anwendungsbereich setzt allerdings besondere Eigenschaften an die entwickelten Methoden voraus, damit sie praktikabel sind. Dies bedeutet zum einen, dass der Einsatz auf einer Anlage schnell, einfach und kosteng¨ unstig durchf¨ uhrbar ist. Daraus folgt, dass mit Vorteil Daten ber¨ ucksichtigt werden, die entweder bereits zur Verf¨ ugung stehen oder die leicht gesammelt werden k¨onnen. Andererseits muss die Anwendung sicher sein, d. h. die gewonnenen Erkenntnisse sollten verl¨asslich sein und verst¨andlich kommuniziert werden. In dieser Arbeit werden die Ergebnisse aus vier Forschungsprojekten pr¨asentiert, bei denen angepasste Data-Mining und datenbasierte Modellierungstechniken zur Anwendung kommen, um f¨ ur Betreiber und Ingenieure relevante Probleme zu l¨osen. Zun¨achst wird untersucht, in welchem Ausmass sich die datenbasierte Modellierung f¨ ur die automatische Generierung von Software-Sensoren, die ausschliesslich auf den im Prozessleitsystem verf¨ ugbaren Daten basieren, eignet. Diese Software-Sensoren sollen fehleranf¨allige und wartungsintensive Sensoren ersetzen und ausserdem zur Diagnose der Hardware-Sensoren verwendet werden k¨onnen. In zwei grosstechnischen Experimenten wurden vier Modellierungsmethoden f¨ ur die Entwicklung von Software-Sensoren miteinander verglichen und die Bedeutung von Expertenwissen untersucht. Die Untersuchung zeigt, dass bez¨ uglich Genauigkeit die nicht-linearen Methoden die linearen u ¨bertreﬀen, sowie dass hochgradiges Expertenwissen langfristig eine gr¨ossere Genauigkeit gew¨ahrleistet, w¨ahrend es die Genauigkeit kurzfristig gesehen reduziert. Ist also eine laufende Rekalibrierung m¨oglich, wie z.B. bei Anwendungen zur Sensordiagnose, ist die automatische Generierung auch bei begrenztem Expertenwissen realisierbar. Im Gegenzug erfordert die optimale Ausnutzung von Expertenwissen Modelltransparenz. Diese ist nur f¨ ur zwei der untersuchten Methoden gegeben, n¨amlich f¨ ur verallgemeinerte Kleinste-Quadrate-Modelle und selbstorganisierende Karten. vii
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Im zweiten Projekt wird aufgezeigt, wie Kl¨aranlagenbetreiber durch Clustering von im Zulauf gemessenen UV/Vis-Spektren zus¨atzliche Informationen zu charakteristischen Abwasserzusammensetzungen gewinnen k¨onnen. Dabei wird eine zweistuﬁge Clustering-Methode eingesetzt, die sich besonders f¨ ur hochdimensionale und verrauschte Daten eignet. Sofern ein Abwasserproduzent im Einzugsgebiet einem Cluster zugeordnet werden kann, ist eine detaillierte Analyse der Einleitvorg¨ange auch ohne zus¨atzliche Messung beim Produzenten m¨oglich. Im Rahmen eines grosstechnischen Experiments ist es gelungen, einen von f¨ unf entdeckten Clustern durch Analyse der Clusterschwerpunkte und Einleitungsmuster einer Grossw¨ascherei zuzuordnen. Bei einem Validierungsexperiment wurden 93 von 95 Einleitungen richtig zugeordnet. Die erfolgreiche Zuordnung h¨angt von der Besonderheit des UV/Vis-Spektrums des Produzenten, seiner Verd¨ unnung im Zulauf und der Komplexit¨at des Einzugsgebiets ab. In Kl¨aranlagen kann die ungleichm¨assige Beschickung mehrerer parallel betriebener Strassen zu Betriebsproblemen und Leistungseinbussen f¨ uhren. Im dritten Projekt wird deshalb eine neue Methode vorgestellt, die auf Dynamic Time Warping basiert, und die die Quantiﬁzierung der Durchﬂussverteilung in hydraulischen Trennbauwerken praktikabel macht. Diese Methode sch¨atzt eine Funktion, die die Verteilung in Abh¨angigkeit zum gesamten Durchﬂuss beschreibt. Sie setzt lediglich die Messung eines fast beliebigen Signals in den Zu- und Abl¨aufen der nachgeschalteten Reaktoren voraus. Die gesch¨atzte Funktion kann einerseits als Grundlage f¨ ur bauliche Anpassungen dienen. Andererseits kann sie aber auch verwendet werden, um den Durchﬂuss in die einzelnen Reaktoren bei bekanntem Gesamtdurchﬂuss zu bestimmen und so die Annahme gleichm¨assiger Beschickung zu vermeiden. Eine theoretische Analyse zeigt, dass die Genauigkeit von der hydraulischen Verweilzeit, der Dispersion und den Reaktionen in den Reaktoren sowie von der Variabilit¨at des gemessenen Signals abh¨angt. Die Anwendung in verschiedenen synthetischen Systemen zeigt, dass der Fehler im Vergleich zur Annahme gleichm¨assiger Beschickung mindestens halbiert werden kann, wenn der Durchﬂuss mit der gesch¨atzten Funktion bestimmt wird. Die Durchﬂussverteilung konnte in einem Validierungsexperiment mithilfe der beschriebenen Methode genau bestimmt werden. Die vierte Anwendung schliesslich zeigt, dass mithilfe grammatikbasierter genetischer Programmierung automatisch hydraulische Reaktormodelle realer Reaktoren gefunden werden k¨onnen. Dies ist besonders f¨ ur Ingenieure relevant, die die hydraulischen Prozesse einer Kl¨aranlage modellieren m¨ochten und sich oft auf ihre Erfahrung und Intuition verlassen m¨ ussen, da existierende Verfahren zur Bestimmung der Reaktorhydraulik zu aufw¨andig w¨aren. Mit einer Kodierung, die Programme in Reaktormodelle u ¨bersetzt sowie Messungen im Zuund Ablauf des zu modellierenden Reaktors kann in mehreren L¨aufen eine Auswahl an passenden Modellen erzeugt werden. Aus dieser w¨ahlt der Modellierer anschliessend das am besten geeignete Modell aus. Die Anwendung der Methode zum Nachbau k¨ unstlicher Systeme zeigt, dass in mehreren L¨aufen erzeugte Modelle aufgrund theoretischer und praktischer Identiﬁzierbarkeitsgrenzen unterschiedlich sein k¨onnen. Deshalb ist Expertenwissen zur Wahl des passendsten Modells unverzichtbar. In einem Experiment ist die Methode zur Modellierung eines Vorkl¨arbeckens mit nicht genau bekanntem Volumen erfolgreich angewendet worden. Die Forschungsprojekte verdeutlichen, dass die optimale Modellierungstechnik und Modellkomplexit¨at von der jeweiligen Anwendung und dem verf¨ ugbaren Expertenwissen abh¨angen. Allgemein erfordert ein sicherer Einsatz am Standort transparente Modelle, die auch mit wenig Wissen interpretiert werden k¨onnen und die Ergebnisse verst¨andliche kommunizieren. Weil die Auﬂagen f¨ ur die Abwasserqualit¨at in Zukunft weiter versch¨arft werden und in den Bereichen Informationstechnologie und Datenanalyse mit weiteren Fortschritten gerechnet werden kann, ist es lohnenswert, die verf¨ ugbaren Daten in Kombination mit Data-Mining und datenbasierte Modellierung zur Anlagenoptimierung zu nutzen.
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