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Vorwort 

Die ProzeBsimulation wird heute als ein strategisches Werkzeug der ProzeBent- 
wicklung und ProzeSftihrung angesehen. Die Simulation als ,,Experiment am 
Modell" birgt ein betrachtliches Potential an Rationalisierung und Jntelligenz- 
verstarkung", welches sowohl in den Grundlagen als auch in den Anwendungen 
der Verfahrenstechnik zunehmend genutzt wird. Die Anwendungsbereiche der 
ProzeBsimulation expandieren stark in Hochschule und Industrie ; sie erlangen 
teilweise eine spiirbare okonomische Bedeutung. 

Die Simulation verfahrenstechnischer Prozesse ist bisher noch nicht umfassend 
beschrieben worden. Diese Liicke schliel3t die vorliegende Monographie. Fuh- 
rende Fachleute der beteiligten Disziplinen haben sich bereit erklart, ihr Gebiet in 
diesem Buch darzustellen. Die unterschiedliche Sichtweise der jeweiligen Thema- 
tik ist von ihrem akademischen bzw. industriellen Hintergrund gepragt und ergibt 
somit ein facettenreiches Bild dieses lebendigen Arbeitsgebietes. Diese Monogra- 
phie sol1 als Leitfaden und Orientierungshilfe in dem sich schnell entwickelnden 
Gebiet der ProzeBsimulation dienen. 

Das Buch spricht einen breiten Leserkreis an. 
Es ist fur Fachleute der ProzeSsimulation von Interesse, da es neueste Entwick- 
lungen enthalt. Der Band spricht aber auch Chemiker, Ingenieure und Mathema- 
tiker an, welche das Potential der ProzeBsimulation und mogliche Einsatzfalle zu 
beurteilen haben oder sich auf diesem Wissensgebiet auf dem Laufenden halten 
wollen. SchlieBlich kann das Buch zur Begleitung von Vorlesungen der Verfahrens- 
technik, der Regelungstechnik oder der Informatik verwendet werden. 

Ludwigshafen, September 1994 Hans Schuler 
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Einlei t ung 

Die Prozefisimulation hat sich zu einem wichtigen, in manchen Anwendungen 
sogar zu einem unentbehrlichen Werkzeug des Verfahrensingenieurs entwickelt. 
Die Simulation als ,,Experiment am Modell" birgt fur die wissenschaftliche und 
technische Erkenntnis und fur viele praktische Anwendungen ein betrachtliches 
Potential an Rationalisierung und an ,,Intelligenzverstarkung", welches in immer 
starkerem MaBe genutzt wird. 

In der Simulation lassen sich Untersuchungen an verfahrenstechnischen Pro- 
zefimodellen schnell, billig und bequem durchfiihren. An realen Prozessen waren 
diese Untersuchungen zeitraubend, aufwendig, schwierig, gefahrlich oder schlicht 
unmoglich. Diese Vorteile der Simulation seien an einigen Beispielen belegt : 
0 Das Verhalten eines Prozesses bei verschiedener Apparateabmessung kann in 

der Simulation oft durch Wiederholung der Rechnung mit anderen Parametern 
untersucht werden. Die Untersuchung in der Realitat wiirde betrachtliche 
Investitionen, Umbauten etc., erfordern. 
Die Simulation durchgehender Reaktionen dient zur Entwicklung sicherer 
Betriebsbedingungen. Die Durchfuhrung entsprechender Versuche an realen 
Prozessen verbietet sich von selbst. 
Die in der Simulation bereitgestellten Informationen miifiten an realen Prozes- 
sen mit aufwendiger MeStechnik erschlossen werden. Viele Modellinformatio- 
nen lassen sich mit wirtschaftlichem Aufwand meBtechnisch nicht erschlieSen. 
Dies gilt insbesondere bei dynamischen, transienten ijbergangszustanden. 

Diese Vorteile der Simulationstechnik werden heute in allen Phasen des Lebens- 
zyklus von Prozessen genutzt. Simulationen werden in der Verfahrensentwicklung 
und Auslegung, in der Planung bis zur ProzeBfuhrung durchgefiihrt. In den einzel- 
nen Phasen haben Simulationstechniken jedoch einen unterschiedlichen Entwick- 
lungs- und Einsatzstand erreicht. Wahrend fur das ProzeBdesign inzwischen lei- 
stungsfahige Simulatoren verfiigbar sind, steht der Einsatz in der ProzeBfLihrung 
erst in den Anfangen. 

Der Fortschritt in der ProzeSsimulation wird von verschiedenen aktiven Ent- 
wicklungslinien beeinflufit: 
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a Die Entwicklung der Rechnertechnologie bringt immer leistungsfahigere Pro- 
zessoren hervor. Die Losung einer exponentiell steigenden Anzahl von mathe- 
matischen Instruktionen pro Zeiteinheit wird auf immer billigeren Rechnern 
moglich. Die Rechenleistung erlaubt die Losung auch hochdimensionaler Pro- 
bleme. 

0 Die Entwicklung von Simulatoren wird durch neue Ansatze der Programmie- 
rung und der Datenstrukturierung wesentlich gefordert. Diese Ansatze erlau- 
ben die Implementierung einer anwendergerechten Simulatorfunktionalitat, 
die sich in den Erfahrungen mit dem Umgang mit Simulationsprogrammen her- 
ausgebildet hat. 

a Der Entwicklung der Numerik entspringen neue leistungsfahige Algorithmen, 
welche eine zuverlassige und effiziente Losung auch schlechtbestimmter Glei- 
chungssysteme erlauben. 

a Die Entwicklung der Modellierung hat durch die Systematisierung der Metho- 
dik und durch Fortschritte in einigen Basisdisziplinen zu einer verbesserten 
mathematischen Beschreibung einiger Prozesse gefiihrt. 

a Auch bei den Anwendungen ist eine Systematisierung und Strukturierung des 
Simulatoreinsatzes zu beobachten. Bei der Apparateauslegung, aber auch bei 
der modellgestutzten Prozerjftihrung, sind in den letzten Jahren deutliche Fort- 
schritte erzielt worden. 

Das Zusammenwirken dieser aktiven Entwicklungslinien hat deutliche Fort- 
schritte in den Grundlagen und Anwendungen der ProzeSsimulation bewirkt. Die 
Simulation verfahrenstechnischer Prozesse ist damit ein Gebiet, in dem verschie- 
dene Disziplinen intensiv zusammenwirken. Die Prozerjsimulation entwickelt sich 
aus den einzelnen Disziplinen und ihrem Zusammenspiel. Diese enge Verflech- 
tung tritt auch in den einzelnen Beitragen dieses Buches auf: Einige Themen wer- 
den in mehreren Beitragen behandelt - sie mussen auch aus verschiedenen Blick- 
winkeln beleuchtet werden. 

Die Monographie hat folgende Schwerpunkte: 
A. Grundlagen und Methoden der Prozerjsimulation 

In diesem Schwerpunkt sind die Grundlagen der Modellierung und der Nume- 
rik dargestellt. Diese Themen sind die Basis jeder Simulation, sie werden in prak- 
tisch allen anderen Beitragen wieder aufgenommen. In dem Schwerpunktthema 
sind weiterhin Kapitel iiber die stationare und dynamische Prozerjsimulation auf- 
genommen. Diese Beitrage geben eine Orientierung fur die beiden wichtigsten 
Arten der Prozefisimulation. 
B . Prozeasimulation als Werkzeug der Verfahrensingenieure 

Die Beitrage dieses Schwerpunktthemas gehen auf die wichtigsten Anwendun- 
gen der Prozerjsimulation in der Arbeit der Verfahrensingenieure ein. Die 
Anwendungsgebiete reichen von der Verfahrensentwicklung, der Auslegung bis in 
den Betrieb der Anlagen. In den verschiedenen Kapiteln kommt die enge Verbin- 
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dung von ProzeBentwicklung und ProzeBfuhrung zum Ausdruck. Dies auBert sich 
in einer engen Verzahnung von Verfahrens- und Automatisierungstechnik bei der 
Bearbeitung von ProzeBsimulationen. 
C. Erfahrungen mit kommerziellen Simulationswerkzeugen 

ProzeBsimulationen werden heute haufig mit kauflichen Programmpaketen 
durchgefiihrt. Diese Programmpakete sind fur die Anwender eine groBe Erleich- 
terung, erlauben sie doch Problemlosungen ohne Programmierarbeiten durchfiih- 
ren zu miissen. Allerdings besitzen diese Simulatoren noch nicht die Entwick- 
lungsreife, die eine problemlose Anwendung auch von Nicht-Fachleuten erlauben 
wiirde. In dieser Themengruppe schildern erfahrene Praktiker aus der Simulato- 
ren einsetzenden chemischen Industrie ihre Erfahrungen mit kommerziellen 
Simulationspaketen. Neben den stationaren und den dynamischen ProzeBsimula- 
toren werden auch regelungstechnische Simulationspakete beschrieben. Diese 
Klasse von Simulatoren besitzt bei der Auslegung von Regelungssystemen eine 
steigende Bedeutung. 
D . Simulation spezieller Prozesse 

Beitrage iiber die Simulation spezieller Prozesse erganzen die bisherigen eher 
allgemeineren Ausfiihrungen. Ein Kapitel geht auf die Simulation thermischer 
Trennverfahren ein, das ,,Arbeitspferd" der ProzeBsimulation. Auf diesem 
Anwendungsgebiet liegen bereits umfangreiche Erfahrungen vor, so daB dieses 
Spezialgebiet als Gradmesser fur den Erfolg der Methodenanwendung gelten 
kann. Ein weiterer Beitrag befaBt sich mit Anwendungen der Simulationstechnik 
auf biotechnologische Prozesse. Biotechnologische Prozesse treffen auf ein wohl- 
entwickeltes Instumentarium der Modellierung und Simulation. Das Kapitel geht 
auf biotechnologische Fragestellungen ein, die mit der Simulationstechnik ange- 
gangen wurden. 
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1 Modellbildung als Grundlage 
der ProzeBsimulation 
W Marquardt 

1.1 Einfuhrung 

Modellbildung und Simulation werden in der Verfahrenstechnik in vielfaltiger 
Weise eingesetzt. Fur die stationare Auslegung neuer oder fur die Verbesserung 
bestehender Anlagen verwendet man heute routinemaBig kommerziell verfug- 
bare Programmsysteme, mit denen sich sowohl die stationare Simulation als auch 
eine rigorose Optimierung des Betriebspunktes durchfiihren lassen. Die Simula- 
tion des dynamischen Prozeljverhaltens wird meist nur in ausgesuchten Anwen- 
dungsfallen herangezogen. Als Beispiele sind die Auslegung und Fuhrung von 
Batchprozessen, der Entwurf und die Analyse von Regelsystemen, das An- und 
Abfahren oder die Analyse des Anlagenverhaltens nach einer Betriebsstorung zu 
nennen. In den letzten Jahren haben Trainingssimulatoren fur die Aus- und Wei- 
terbildung von Bedienpersonal stark an Bedeutung gewonnen, um trotz einer ste- 
tig wachsenden Anlagenkomplexitat den hohen Anforderungen an Sicherheit, 
Umweltvertraglichkeit und Produktqualitat genugen zu konnen. Die prozeljbe- 
gleitende Simulation eines detaillierten dynamischen ProzeBmodells im Rahmen 
modellgestutzter Konzepte zur Uberwachung und Fuhrung von Prozessen wird 
bisher noch selten, aber mit deutlich zunehmender Tendenz industriell eingesetzt. 

Allgemein gewinnen modellgestutzte Techniken fur Auslegung und Fiihrung 
verfahrenstechnischer Prozesse und damit auch die ProzeBsimulation als ein 
wesentliches Hilfsmittel immer mehr an Bedeutung. Die konsequente Nutzung 
von Simulationstechniken wird als ein entscheidender Beitrag zur Verbesserung 
eines Verfahrens in einem umfassenden Sinne und zur Sicherung der 
Wettbewerbsfahigkeit einer Produktion angesehen [ 11, 

Grundlage einer jeden Prozeljsimulation ist die Verfugbarkeit eines ausrei- 
chend genauen mathematischen Modells zur Beschreibung der wesentlichen Pro- 
zeaeigenschaften. Solche Modelle sind haufig jedoch nicht vorhanden. Dies gilt in 
besonderem Malje fur die dynamische aber auch fur die stationare Simulation, 
wenn eine detaillierte Betrachtung einer Prozeljstufe erwiinscht ist. In diesen Fal- 
len ist vor Beginn der Simulationsstudie ein mathematisches ProzeBmodell zu ent- 
wickeln. Die heute gebrauchlichen Simulationssysteme, die alle ausreichende 



4 1 Modellbildung als Grundlage der ProzeBsimulation 

Hilfsmittel fur die Implementierung cines Modells bereitstellen, bieten hierbei 
kaum Unterstutzung [2, 31. 

Die verfahrenstechnische Modellierung hat eine lange Tradition (vgl. z. B. [4]); 
trotzdem stehen bis heute keine anerkannten, allgemeingultigen Methoden zur 
Ableitung eines hinreichend genauen und konsistenten Modells bei gleichzeitigcr 
Minimierung des Arbeitsaufwands zur Verfugung. Zwangslaufig ist die Prozeljmo- 
dellierung daher haufig mit einem hohen Aufwand verbunden [5], der im indu- 
striellen Umfeld nur dann aufgebracht wird, wenn der zu erwartende (materielle 
oder auch ideeIle) Gewinn a priori entsprechend hoch eingeschatzt wird. Eine 
weitere Ursache liegt in der Vielfaltigkeit verfahrenstechnischer Prozesse und der 
dabei ablaufenden physikalisch-chemisch-biologischen Vorgange, die in vielen 
Fallen noch nicht in dem MaBe aufgeklart und verstanden sind, wie es fur eine 
(detaillierte) mathematische Modellierung erforderlich ware. Daher wird ProzeB- 
modellierung in den Unternehmen meist von einer kleinen Zahl von Experten 
durchgefuhrt, die sowohl uber gute Kenntnissc in der Verfahrenstechnik, der 
Systemtheorie und der angewandtcn Mathematik als auch uber umfangreiche 
Modellierungserfahrungen verfugen. 

Obwohl Modellbildung neben profundem Sachwissen auch Kreativitat und 
Intuition erfordert und damit auch als eine Kunst angesehen werden kann [6], sol1 
im Rdhmen dieses Beitrags der Versuch unternommen werden, den Modellie- 
rungsvorgang als solchen zu systematisieren. Dabei kann und sol1 nicht das Ziel 
verfolgt werden, zu einem starren Modellierungsalgorithmus zu kommen, der fur 
die Kreativitat des Modellierers keinen Raum mehr lafit. Vielmchr wird eine 
Richtlinie fur die Modellbildung angestrebt, die dem Bearbeiter unabhangig von 
der konkreten Modellierungsaufgabe den methodischen Zugang zur Probleml8- 
sung erleichtert. 

Die vorgeschlagene Vorgehensweise basiert auf der Einsicht, daB es sich bei 
der Modellbildung um die Entwicklung eines Systems (des mathematischen 
Modells also) im Sinne der Systcmtcchnik handelt [7-lo]. Damit bieten sich auch 
die dort vorgeschlagenen Techniken als Ausgangspunkt fur die Entwicklung einer 
Modellierungsmethodik an. Im zweiten Abschnitt wird zunachst der Zusammen- 
hang zwischen Modell und System einerseits und zwischen Systementwicklung 
und Modellierung andererseits aufgezeigt. Im folgenden Abschnitt wird zur Moti- 
vation der wesentlichen Elemente eines systemtechnisch begrundeten Modellie- 
rungsansatzes ein Beispiel eingefuhrt. Die wesentlichen Modellbausteinc, aus 
denen sich jedes ProzeSmodell aufbaucn lafit, werden in Abschnitt 4 dargestellt. 
Schlieljlich widmet sich der letzte Abschnitt dem Aufbau eines mathematischen 
ProzeBmodells durch Aggregation und schrittweise Verfeinerung dcr definierten 
Modell bausteine. 
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1.2 Modellierung als SystementwicklungsprozeB 

Um die Analogie zwischen der Erstellung eines Modells und der Entwicklung 
eines Systems aufzuzeigen, sind zunachst die Begriffe System und Modell sowie 
Systementwicklung und Modellierung naher zu charakterisieren. Detailliertere 
Ausfuhrungen sind den Monographien [7-151 zu entnehmen. 

1.2.1 Der Begriff des Systems 

Stellvertretend fur die zahlreichen Definitionen eines Systems, welche die rele- 
vanten charakterisierenden Aspekte mit unterschiedlicher Gewichtung betonen, 
sei hier die in DIN 19226 (Regelungs- und Steuerungstechnik) niedergelegte 
Definition angegeben : 

Ein System.. . ist eine abgegrenzte Anordnung von aufeinander einwirken- 
den Gebilden. Solche Gebilde konnen sowohl Gegenstande als auch Denk- 
methoden und deren Ergebnisse . . . sein. Diese Anordnung wird durch eine 
Hullflache von ihrer Umgebung abgegrenzt oder abgegrenzt gedacht . 
Durch die Hullflache werden Verbindungen des Systems mit seiner Umge- 
bung geschnitten. Die mit diesen Verbindungen ubertragenen Eigenschaf- 
ten und Zustande sind die GroBen, deren Beziehungen untereinander das 
dem System eigentumliche Verhalten beschreiben. Durch zweckmaRiges 
Zusammenfiigen und Unterteilen von solchen Systemen konnen groJ3ere 
und kleinere Systeme entstehen. 

Abhangig von der Art der Elemente eines Systems lassen sich abstrakte (oder 
konzeptionelle) und reale Systeme unterscheiden. Abstrakte Systeme wie bei- 
spielsweise eine Sprache, ein Gleichungssystem oder ein technisches Regelwerk 
bestehen aus Konzepten (im Sinne von gedanklichen Konstrukten), wahrend 
reale Systeme aus Objekten (im Sinne von abgrenzbaren matenellen Einheiten) 
aufgebaut sind. Eine andere wichtige Klassifizierung wird von Patzak [8] mit den 
Begriffen Aufbau- und Ablaufsystem vorgenommen. Unter einem Aufbausystem 
versteht man ein reales oder abstraktes System, wenn im Sinne einer statischen 
Betrachtungsweise lediglich der durch Elemente und deren Verknupfungen 
gekennzeichnete Systemaufbau wiedergegeben wird. Dagegen spricht man von 
Ablaufsystemen, wenn die Systemelemente Operationen entsprechen, die in 
einer bestimmten Reihenfolge abzuarbeiten sind. Im Fall eines Batchprozesses 
ware die Anlage als ein reales Aufbausystem zu klassifizieren, wlhrend es sich bei 
den Rezepturen um abstrakte Ablaufsysteme handelt. 

Die Wahl der Systemgrenze und die damit verbundene Zuordnung von Gebil- 
den zu System oder Umgebung erlaubt einerseits die gewollte Ausgrenzung sol- 
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cher Gebilde, die fur die mit der Systemfestlegung verfolgten Absichten unwe- 
sentlich sind. Andererseits kann durch diese Wahl aber auch eine Abgrenzung zwi- 
schen beschreibbaren (oder beeinfluBbaren) und zwischen nicht beschreibbaren 
(oder nicht beeinfluBbaren) Teilen eines betrachteten Gegenstandsbereichs vorge- 
nommen werden. 

Jedes System kann in Teilsysteme zerlegt (Dekomposition) oder aber zusam- 
men mit anderen Systemen zu einem gr6Deren System zusammengefugt (Aggre- 
gation) werden (vgl. Abb. 1-1). Diese haufig uber mehrere Hierarchieebenen hin- 
weg vorgenommene zielorientierte Strukturierung endet bei nicht weiter zerleg- 
baren elementaren Systemen (oder Elementen im engen Sinne). Die elementaren 
Systeme und deren Eigenschaften legen die Granularitat eines Systems fest. Der 
Wahl der Granularitat und der hierarchischen Ebenen kornmt eine groBe Bedeu- 
tung zu. Eine zu feine Granularitat erhoht den Aufwand und reduziert die Uber- 
sichtlichkeit der Systembeschreibung. Eine zu grobe Granularitat dagegen limi- 
tiert deren Anwendungsmoglichkeiten bei der Bearbeitung konkreter Aufgaben- 
stellungen. Somit ist ein Kompromirj gesucht, der zwischen der Ausdrucksstarke 
der Systembeschreibung und des mit ihrer Verwendung verbundenen Aufwandes 
abwagt. Ahnliche Uberlegungen gelten fur Zahl und Art der eingefiihrten hierar- 
chischen Ebenen. Sie werden gerade so festgelegt, daB bestimmte, fur die Bear- 
beitung einer speziellen Fragestellung erforderlichen Aspekte eines Systems 
offengelegt werden, wahrend alle anderen verborgen bleiben. 

Jedem elementaren System werden zur naheren Kennzeichnung Attribute 
(Eigenschaften) zugeordnet, die Werte aus einem vorgegebenen Definitions- 
bereich annehmen konnen. Neben metrisch skalierten Definitionsbereichen sind 
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