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Vorwort

Als Hochschullehrer fir Technische Chemie horte ich von MATLAB zum er-
sten Mal von einem Kollegen aus der Regelungstechnik. Ich halte das auch
heute noch fiir bezeichnend: Obwohl MATLAB — wie das vorliegende Buch an
Beispielen aus der Chemischen Reaktionstechnik zeigen wird — ein universelles
Werkzeug der numerischen Mathematik ist, hat es sich auf bestimmten Gebieten
schnell durchgesetzt, wihrend es auf anderen hochstens eine Randrolle spielt.
Fiir regelungstechnische Aufgaben z. B. gibt es eine ganze Reihe von Toolbo-
xen, dagegen 148t sich fir das Chemie-Ingenieur-Wesen hochstens ein entfernter
Verwandter anfithren, die Chemometrics Toolbox.

Nach kurzer Einarbeitungszeit setzte ich MATLAB in reaktionstechnischen
Vorlesungen und Ubungen ein, mit dem erhofften Erfolg: Meine fortgeschritte-
nen Studenten, vom Chemiestudium nicht gerade optimal auf wissenschaftliches
Rechnen vorbereitet, scheiterten bis dahin regelmésig bei dem Versuch, miih-
sam erarbeitete Losungsmethoden in Programme einer héheren Programmier-
sprache umzusetzen, und ich hatte weder Zeit noch Lust, die Fehler in solchen
Programmtorsos zu suchen. MATLAB zu lernen und einzusetzen erwies sich als
sehr viel einfacher, so dal wir uns mehr auf die vorgelagerten Schritte konzen-
trieren konnten, also auf die mathematische Modellierung reaktionstechnischer
Systeme, das Erkennen der mathematischen Struktur und die Auswahl geeigne-
ter Losungsalgorithmen.

Mit fortschreitender Ubung lieSen sich meine Studenten auch auf ein fur
sic vollig neues Gelénde fiihren, auf die Programmierung in Blockschaltbildern,
mit anderen Worten auf den Einsatz von SIMULINK, das wesentlich schnellere
Simulationsrechnungen zul4ft.

So wurden MATLAB und SIMULINK zu unserem Standardwerkzeug fiir
wissenschaftliches Rechnen; es wurde in Forschungsarbeiten und in Kooperatio-
nen mit Industriepartnern auf komplexe Probleme angesetzt und iiberzeugte.

Das vorliegende Buch méchte diese Erfahrungen weitergeben. Es ist kein her-
kémmliches einfithrendes Lehrbuch der Chemischen Reaktionstechnik (CRT),
cs vermittelt CRT anhand realistischer Probleme, zu deren Losung man einen
Computer bendtigt. Im Vordergrund steht die Anwendung moderner nume-
rischer Methoden, nicht die Vollstindigkeit der fachlichen Inhalte; zu Beginn
der einzelnen Kapitel werden die Grundlagen der CRT aber im Zusammenhang
erweitert und vertieft. Im Gegensatz zu herkémmlichen Aufgabensammlun-
gen, die sich {iberwiegend auf analytisch losbare, einfache Ubungen beschrin-



XIV  Vorwort

ken, konzentriert es sich auf die Computeranwendung; das geschicht mit Hilfe
von MATLAB, einer weitverbreiteten, vielseitigen und méchtigen Software, die
nicht nur bei einfachen Ubungsaufgaben cinsetzbar ist, sondern hoheren Anfor-
derungen geniigt und den Ubergang zu den Problemen der Praxis mitmachen
kann. Eine Einfithrung in MATLAB wird nur soweit gegeben, wie man zum
Einstieg benotigt, fiir alles weitere sind die Handbiicher und insbesondere auch
die Online-Hilfe bestens geeignet; weitere Informationen zu MATLAB gibt der
vorletzte Abschnitt dieses Vorworts.

Das Buch ist also in erster Linie gedacht als eine Anleitung zum wissenschaft-
lichen Rechnen anhand typischer Probleme der CRT, die auf dem Computer
bearbeitet werden kénnen. Der Weg vom Problem zur Losung verlauft tiber dic
Hauptstationen Modellierung, Simulation und Interpretation, die in vielfdltiger
Weise miteinander verwoben sind und nicht isoliert betrachtet werden sollten.
In diesem Buch liegt das Hauptgewicht auf dem Simulationsteil, dem wissen-
schaftlichen Rechnen. Es werden (Muster-)Losungen vorgestellt und gezeigt,
wie MATLAB und SIMULINK als vielseitige Hilfsmittel dienen kénnen, ins-
besondere auch in Verbindung mit einer symbolischen Programmiersprache wie
MAPLE, das als Toolbox in MATLAB eingebunden werden kann, und unter ge-
schicktem Einsatz der Zeichenkettenverarbeitung. Die Probleme sind moglichst
realistisch gestaltet, es gibt einfache Probleme zur Ubung oder zum Einsticg,
solche mittleren Schwierigkeitsgrades und anspruchsvollere, aus denen - so steht
zu hoffen — auch der erfahrene Reaktionstechniker Nutzen zichen kann.

Die Beispiele dieses Buches sind iiber viele Jahre entstanden; sie stammen
aus der akademischen Lehre, aus Kursen fiir die industrielle Praxis, aus For-
schungsarbeiten und aus Kooperationen mit Partnern aus der Industrie.

Zur Organisation des Buches

Dic Gliederung und den roten Faden bestimmt die CRT. Es wire auch denkbar
gewesen, die Moglichkeiten von MATLAB vorzustellen und anhand von reak-
tionstechnischen Beispielen zu demonstrieren — das aber wiirde dem Weg vom
Problem zur Lésung zuwiderlaufen.

In den einzelnen Kapiteln werden stets die reaktionstechnischen Grundlagen
crldutert, auf denen eine Losung der Probleme aufbauen kann; die gedringte
Darstellung der Grundlagen ist zur Wiederholung und zur Vertiefung gedacht,
erweitert aber die in den herkémmlichen Lehrbiichern behandelten Gebiete. Ich
hoffe, daB8 an manchen Stellen die Ausfithrungen zur Kldrung von Begriffen oder
Sachverhalten beitragen kénnen, die in einschligigen Werken unvollstindig oder
gar irrefithrend behandelt werden.

Von den klassischen Gebieten der CRT fehlen die Mehrphasenreaktoren aus
folgendem Grund: Das Zusammenspiel von chemischer Reaktion und physikali-
schen Transportprozessen wird, was seinc Anforderungen an wissenschaftliches
Rechnen betrifft, ausreichend im Kapitel tiber zweiphasige Modelle von Fest-
bettreaktoren behandelt. Darliber hinausgehende, spezifische Anforderungen
von Mehrphasensystemen an Rechentechniken gibt es durchaus, wie etwa die
Losung von Integro-Differentialgleichungen, die bei Populationsmodellen auf-
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treten, aber auf diesem Feld hat MATLAB so wenig zu bieten wie andere Pro-
grammpakete. Anderen Gebieten, wie z. B. dem Verweilzeitverhalten von Re-
aktoren, sind auch keine eigenen Kapitel gewidmet; sie werden aber in Form
von Problemen an geeigneter Stelle gestreift.

Die Probleme selbst sind in eigenen Abschnitten zusammengefait, den Ka-
pitelthemen wie Stéchiometrie, Thermodynamik, Kinetik, Reaktoren usw. zu-
geordnet, aber zwangsldufig hdufig iibergreifend. Die meisten Kapitel enthalten
ein besonders umfangreiches Problem oder Beispiel, das in den Uberschriften zu-
sammen mit seinen Hauptinhalten reaktionstechnischer oder rechnerischer Art
ausgewiesen ist. Der erfahrene Reaktionstechniker kann sich unmittelbar mit
solchen Problemen beschéftigen, um die Moglichkeiten von MATLAB und SI-
MULINK kennenzulernen. Fiir weniger Erfahrene sind die meisten gro8en Pro-
bleme in eine Reihe von Teilproblemen aufgespaltet, an denen sie sich zunéchst
versuchen konnen. Zur Orientierung ist der Schwierigkeitsgrad angegeben: *
steht fiir leicht, ** fiir mittelschwer und *** fiir schwierig; die Einschitzun-
gen sind relativ und subjektiv; je nach Vorkenntnissen kann der Leser! anders
urteilen.

Es werden einige numerische Verfahren angewendet, die nicht unmittelbar
zum Umfang von MATLAB und seinen Toolboxen gehoren, aber mit ihrer Hilfe
besonders kompakt und einfach eingesetzt werden kénnen, wie z. B. die ortho-
gonale Kollokation oder die finite Volumenmethode zur Losung von particllen
Differentialgleichungen. Damit der Leser auf sie zurtickgreifen kann, sind diese
Methoden in eigenen Abschnitten kochbuchartig zusammengestellt.

Fiir die Beispiele und die Losungen der Probleme wurden MATLAB-Pro-
gramme crstellt tiberwiegend in Form von M-Files oder SIMULINK-Modellen
(MDL-Files), die auf der Begleit-CD zu finden sind; ihre Namen sind im laufen-
den Text in KAPITALCHEN gesetzt. Hier werden (Muster-)Losungen vorgestellt,
die keineswegs uniibertrefflich sind. Meistens sind es Ad-hoc-Losungen, so wie
man sie zum Bearbeiten eigener Probleme entwickelt, nicht in erster Linie fiir
andere Benutzer gedacht, insbesondere auch nicht defensiv, d. h. nicht fehler-
abweisend ausgebaut. Aber: Verstindlich sollten sie in jedem Fall sein.

Um die bedeutende Rolle des Experiments in der Reaktionstechnik wenig-
stens anklingen zu lassen in einem Buch, das der mathematischen Modellierung
und dem wissenschaftlichen Rechnen gewidmet ist, werden gelegentlich Expe-
rimente anhand von SIMULINK-Modellen simuliert, z. B. mit einem Reakti-
onskalorimeter im Abschnitt 4.2.2 oder mit einem Festbettreaktor in Abschnitt
3.1.3, an anderen Stellen werden schlichte Exe-Files verwendet.

In den einzelnen Kapiteln werden die komfortablen Moglichkeiten von MAT-
LAB und SIMULINK zur Ein- und Ausgabe von Daten sowie zur Visualisierung

Liebe Leserin, ich benutze hier und im folgenden den Oberbegriff ,Leser“. Der m#nnliche
Leser mag sich beschweren, daf fir ihn keine eigene Bezeichnung gebréuchlich ist, die Leserin,
daf sie im Oberbegriff eingeschlossen ist und ihre eigene Bezeichnung nicht genannt wird.
Wer hier ein Dilemma sieht, kann mich trotzdem nicht zu Verrenkungen veranlassen, etwa
den Text durch ,der Leser oder die Leserin“ (in welcher Reihenfolge?) aufzubldhen oder
gar meine Mutter/Vater-Sprache durch ungeheuerliche Schrigstrichkonstruktionen (Marke:
Der/die Leser(in)) zu verhunzen; auch mein privater Ausweg - ,,das LeserIn-Mensch* - ist hier
sicherlich nicht angebracht. Kurz und gut: Leser beiderlei Geschlechts sind mir willkommen.
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vielfiltig aufgezeigt. Dariiber hinaus bietet MATLAB eine Reihe weiterer Hilfs-
mittel. Dazu gehort vor allem das Notebook, die Verbindung von WinWord und
MATLAB: So kann man Dokumentation und Rechnen bequem verkniipfen. Mit
MATLAB kann man vollstindige GUIs erzeugen, wie eindrucksvoll MATLABs
Demos zeigen. Das mag iiber eine gewisse Spielerei hinaus vorteilhaft scin,
z. B. wenn man denselben Rechenablauf hiufig benstigt, oder wenn man Mitar-
beiter, die nicht mit MATLAB vertraut sind, fiir Routinerechnungen einsetzen
mochte. Auf solche peripheren Méglichkeiten weist beispielhaft ein Kapitel im
Anhang hin.

Es ist in diesem Vorwort vielleicht schon deutlich geworden, dafi dieses Buch
auch und vor allem als professionelles Nachschlagewerk fiir typische Aufgaben
der reaktionstechnischen Modellierung gedacht ist. Um schnelles und sichcres
Finden von Losungen oder Lsungsmoglichkeiten bei Bedarf moglichst einfach
zu machen, sind im Inhaltsverzeichnis simtliche Aufgaben (Probleme) vermerkt;
auch beim Stichwortverzeichnis (Index) wurde darauf geachtet, wichtige Begriffe
und Methoden herauszustellen.

Dieses Buch ist in mehr als dreijihriger Arbeit entstanden. In dieser Zeit
gab es eine Reihe von updates fiir MATLAB und seine Toolboxen; ein beson-
ders grofier Schritt war der Wechsel von der Version 4.x auf 5.x. Wo es sinn-
voll erschien, wurden Programme auf den neuesten Stand gebracht. Nicht al-
le neuen Moglichkeiten wurden im Nachhinein cingebaut: Zum Beispiel wird
auffallen, daB die Art der Beschriftung von Abbildungen nicht einheitlich ist.
Das liegt zum Teil daran, daB die Verwendung von Sonderzeichen oder von
TEX-Elementen erst in spéteren Versionen moglich war — dic Verstiandlichkeit
der Abbildungen ist davon nicht beriihrt. Gelegentlich wurden auch iltere Lo-
sungswege beibehalten, weil sie zeigen sollen, wic man sich in MATLAB ge-
schickt helfen kann, wenn die vorhandenen Werkzeuge einmal nicht ausreichen
oder nicht optimal erscheinen. Dazu gehort etwa das programmierte Ausblen-
den von Vektorkomponenten mit Demuz-Blocken in SIMULINK, vor allem bei
dem Modell cines Reaktionskalorimeters im Abschnitt 4.2.2, das man in der
SIMULINK-Version 2 zum Teil einfacher mit Select-Blocken crreichen kénnte,
aber eben nur zum Teil: Das Ausblenden einzelner Vektorelemente ist einfacher,
aber nicht das Ausblenden von Teil-Vektoren; erst mit der Version 5.3 kam ein
Bus-Selector-Block als entsprechendes Hilfsmittel. So blieb die alte Losung an
manchen Stellen erhalten, weil sie einfacher oder zumindest gleichwertig war,
oder sie dient zur Demonstration.

Zum Gebrauch des Buches

Die Organisation eines Buches wird natirlich nachhaltig davon beeinflut, wic
sich ein Autor den Gebrauch seines Buches vorstellt. Deshalb centhilt der vo-
rige Abschnitt schon eine Reihe von Hinweisen in diese Richtung, dic nun im
Zusammenhang noch einmal aufgegriffen und erweitert werden sollen.
Grundkenntnisse in MATLAB und in numerischen Methoden vermittelt die-
ses Buch nicht systematisch. Der Leser sollte sie mitbringen oder sich (parallel)
aneignen, z. B. anhand von Kapitel 3, und dann im weiteren Verlauf verticfen.
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Auch reaktionstechnische Vorkenntnisse sind gefragt; sie konnen anhand der auf

die Probleme ausgerichteten Darstellung in den einzelnen Kapiteln wiederholt
und vertieft werden.

Die meisten Probleme kann man allein mit Hilfe der Studentenausgaben von
MATLAB und SIMULINK bearbeiten, fiic andere benstigt man die professio-
nellen Ausgaben, und fiir einige zusétzlich auch die eine oder andere Toolbox.
Obwohl die Datenbeschaffung ein ganz wichtiger Bestandteil der Modellierung
und Simulation ist, werden die meisten der benotigten Daten angegeben.

Selbst wer noch keinen Zugang zu MATLAB hat, kann das Buch mit Nutzen
studieren: Die Aufbereitung der Probleme und Losungswege bis zur Simulati-
on ist in vielen Fillen weitgehend unabhiingig von der Programmierung; man
konnte auch in einer der Hochsprachen programmieren oder andere Simulations-
werkzeuge benutzen — der eigene Arbeitsaufwand wiirde allerdings betrachtlich
steigen.

Dem Leser kann nicht dringend genug empfohlen werden, zunichst
eine eigene Lésung zu versuchen. Erst wenn eine eigene Losung erarbeitet
ist, oder wenn man trotz aller Anstrengung festsitzt, sollte man sich den Muster-
16sungen zuwenden. Die drei Hauptschritte werden besprochen: Modellierung,
Simulation, Interpretation und gegebenenfalls ihre Interdependenzen. Bei den
einfachen Beispielen, die auf Ungeiibte zugeschnitten sind, wird ausfiihrlicher
auf den Losungsweg eingegangen, insbesondere in den ersten Kapiteln; bei den
komplizierteren Aufgaben wird oft nur die Losungsstruktur skizziert. Zur Dis-
kussion der Simulationsschritte dienen kommentierte Programmausdrucke. (Die
Programme auf der Begleit-CD sind aus mehreren Griinden unkommentiert; ei-
nige liegen nur in kompilierter Form vor.) Dem fortgeschrittenen Leser wird
gelegentlich zugemutet, Variablennamen im Programm entsprechenden Formel-
zeichen zuzuordnen oder ganze Programmteile ohne weiter Erlduterungen zu
verstehen, besonders dann, wenn auf dhnliche Aufgaben verwiesen werden kann.

Die Losungsvorschlige kann man zwar zur Not auch ohne Computer stu-
dieren, aber so bei weitem nicht ausschopfen. Sie sind zweckmiflig vor einem
eingeschalteten Computer zu lesen, auf dem die CD-Programme gestartet und
die Ergebnisse der Simulationen — uber die schwarz-wei Grafiken im Buch hin-
aus — wihrend oder nach dem Simulationslauf visualisiert werden kénnen. Dabei
soll man natiirlich die Moglichkeit ausgiebig nutzen, Parameter zu dndern und
die Auswirkungen zu studieren.

Besondere Bedeutung kommt der Interpretation der Ergebnisse zu. Vor al-
lem: Scheinen sie frei von numerischen Artefakten und sind sie physikalisch
sinnvoll? Was ein Computer ausgibt, muB gepriift werden. Das kann auf ver-
schiedenen Wegen geschehen: Ein wichtiger und vom reinem Anwender nume-
rischer Methoden noch am leichtesten zu begehender Weg ist die Vereinfachung
seiner Gleichungen auf analytisch losbare, fiir die dann die symbolische Toolbox
mit Vorteil eingesetzt werden kann. Auch dafiir enthalt dieses Buch Beispiele.
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Informationen iiber MATLAB und SIMULINK

Wer MATLAB noch nicht kennt und auch keinen Zugang hat (z. B. iiber ein
Rechenzentrum), kann sich im Internet unter http://www.mathworks.com um-
fassend informieren. Von den demos kénnte man sich zunéchst Basic Matriz
Operations in MATLAB ansehen: Man erreicht sie am besten unter dem quick
link ' MATLAB in Fducation’. Die anderen demos sind wie die SIMULINK-
Demos zwar interessant und beeindruckend, der Anfinger wird aber Miihe ha-
ben, sie im einzelnen zu verstehen. Unter MATLAB in Education findet man
auch den Punkt Select resources for your particular area of interest, and GO:
Wihlt man hier Chemical Engineering, so erreicht man Teaching examples, von
denen ich Numerical Methods. CENG308: MATLAB for Chemical Engineers,
Rice University empfehlen mochte; es ist ein Kurs, der in kleinen Schritten in
MATLAB einfithrt und am Bildschirm verfolgt werden kann.

Einfacher ist es, sich die Studentenausgaben von MATLAB und SIMULINK
zu besorgen (je 120,— bis 130,—- DM). Preiswerter wird man wohl kaum an ¢in so
vielseitiges Instrumentarium fiir das wissenschaftliche Rechnen gelangen; es hat
einige Einschrinkungen gegeniiber den Vollversionen, die aber fiir das Lernen
unerheblich sind; dafiir enthalt es (MATLAB) zusitzlich das Notebook sowie
drei Toolboxen , darunter die so wichtige Symbolic Math Toolboz, eine Auswahl
aus MAPLE. Mit diesen Studentenausgaben kann man fast alle Aufgaben diescs
Buches bearbeiten.

Begleitprogramme

Die Begleit-CD enthilt zwei Verzeichnisse: In ,creums® sind die Programme fiir
die Vollversionen von MATLAB und SIMULINK, in ,creums_se“ die Program-
me fiir die Studentenausgaben. Vorsicht! Trotz gleichen Namens unterscheiden
sich viele Programme aus diesen beiden Verzeichnissen (MATLAB-Programme
und SIMULINK-Modelle) - sie sind also nicht austauschbar. Am besten ko-
piert man das zutreffende Verzeichnis in ein neues Unterverzeichnis von MAT-

LAB; wie man dieses Unterverzeichnis zum aktuellen macht oder wie man cinen
Pfad legt, steht im Handbuch.



Notation

0.1 Schriftauszeichnung

Mit wenigen, angemerkten Ausnamen bezeichnen kleine fette Buchstaben Vek-
toren (x), grofie fette Buchstaben Matrizen (M); Buchstabenkombinationen als
Matrix- oder Vektorname sind zusitzlich unterstrichen (ESM).

Fremdsprachige Ausdriicke sind mit wenigen Ausnahmen (MATLAB) kur-
siv gesetzt (backslash), ebenso Programmnamen und sonstige Bezeichnungen in
MATLAB und SIMULINK (S-function); Fachausdriicke (online) werden normal
geschrieben, sofern sie im Duden aufgefiihrt sind.

Variable sind im laufenden Text kursiv gesetzt (h), Programmvariable steil
(xzu).

Platzhalter fitr chemische Verbindungen (A, B usw.) stehen im Text normal
steil, in mathematischen, stéchiometrischen und Reaktionsgleichungen kursiv.

Anweisungen (Befehle), auch in Programmausdrucken, sind in serifenlo-
ser Schrift gesetzt (inv(M)), Ausgaben im MATLAB-Fenster in Typewriter-
Schriftart (ans = 5.87). Ausnahmen sind einige aus Vorlagen entstandene
C MEX-file S-functions, die statt in serifenloser Schrift in Typewriter-Schriftart
gesetzt sind: Die fettgedruckten eigenen Eintrége heben sich so besser ab.

Die Namen der beigefiigten Programme und sonstiger Files sind in Kapitil-
chen gesetzt (STOICH).

Kommentare in Programmausdrucken werden mit % eingeleitet und, wenn
sie ttber eine Zeile gehen, auch mit % abgeschlossen.
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0.2 Symbolverzeichnis

Im folgenden werden typische Einheiten angegeben; in den Rechnungen konnen
durchaus auch andere MaSsysteme verwendet werden.

Symbol Einheit
a spezifische Austauschfliche m?/m3
By Permeabilitit m?
Bi Biot-Zahl
Bo Bodenstein-Zahl
Cp Molwirme kJ/(kmol K)
c Konzentration kmol/m3
Cp spezifische Wirme kJ/ (kg K)
D Diffusions-(Dispersions-)koeffizient m?/s
Da Damkohler-Zahl
d Durchmesser m
E Aktivierungsenergie kJ/kmol
E Anzahl Elemente
ESM Element-Spezies-Matrix
Flache m?
Flache m?
freie Enthalpie kJ /kmol
Enthalpie kJ/kmol
Hessesche Matrix
Wirmedurchgangskoeffizient kW/(m? K)

7 -REEak 233 Nhé’?”;hhbmmc&wﬁl

Jacobi-Matrix
Gleichgewichtskonstante

versch. Einh.

Knudsenkoeffizient m
Geschwindigkeitskonstante versch. Einh.
Haufigkeitsfaktor versch. Einh.
Linge m
Langenkoordinate m

Masse kg
Massestrom kg/s

Matrix der stochiometrischen

Koeflizienten v;;

Naherung fiir Hessesche Matrix

Molstrom kmol/s

Molstromdichte

Anzahl Kollokationspunkte
Anzahl Komponenten
Reaktionsmatrix

stéchiometrische Matrix
Molzahl

kmol/(m? s)

kmol
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Reaktionsordnung
Peclet-Zahl

Druck

Wirmestrom
Gaskonstante

individuelle Reaktions-
geschwindigkeit,
Produktions- oder
Verbrauchsgeschwindigkeit
Anzahl Reaktionen
Reynolds-Zahl
Reaktionsgeschwindigkeit
radiale Koordinate
Anzahl der unabhéngigen
stéchiometrischen Gleichungen
Schmidt-Zahl
Spezies-Element-Matrix
Sherwod-Zahl
Stanton-Zahl

Schitzwert fir
Standardabweichung
Zustandsvariable

El/ﬂ, ciiy EViR
Temperatur

Zeit
Stromungsgeschwindigkeit
Volumen
Kovarianz-Matrix
Volumenstrom

Umsatz

Molanteil

Ortskoordinate

Griechische Buchstaben

MET > DI O OSHR

Wirmeiibergangskoeffizient
Stoffitbergangskoeflizient
Grenzschichtdicke

relativer Volumenanteil; Porositét
dynamische Zshigkeit
Parameter

mittlere freie Weglinge
Wirmeleitfshigkeitskoeffizient
stochiometrischer Koeflizient
Reaktionslaufzahl,
(Reaktionsvariable)

Symbolverzeichnis

Pa
kW
kJ/(kmol K)

kmol/(m3 s)

kmol/(m? s)

kW/(m? K)
m/(m? s)

kg/(m s)

kW/(m K)

kmol/s

XXI1
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p Dichte kg/m3

ol Standardabweichung

T Raumzeit, Verweilzeit s

T Labyrinthfaktor

P Zielfunktion versch. Einh.
¢ Thiele-Modul;

allgemeine Variable

Index oben

0 Eingang; Zulauf; Bezug; Standardwert

D Diffusion

e Ausgang; Ablauf

eff effektiv

s Sollwert; Oberfliche (surface)
Volumen (volume)

* Schétz-(Regressions-) Wert

Index unten

axial

adiabatisch

axial

Kihlung

Gleichgewicht {equilibrium)
Gas (gas)

Wérme (heat)

Komponente i

Reaktion j; Reaktormantel (jacket)
Kreislauf

Knudsen

Mantel; Molmasse

Masse (mass)

Anzahl Komponenten
Partikel (particle)

Reaktion; Reaktionsvolumen; Anzahl Reaktionen
Reaktion; Reaktor; radial
Anzahl Schliisselkomponenten
stationdr

Rohr (tube)

Umgebung

Volumen (volume)

Wand (wall)

g e Q™o ndys =3 §§Nw-&;~mmngg~p



Abkiirzungsverzeichnis

0.3 Abkiirzungsverzeichnis

BR
CFD
CRE
CRT
CSTR
DAE
DAGI
DGl
ESM
FBR
HJB
LSM
MSR
MWR
NAG
NDIR
OK
PDGI
RB
RTW
Rv
SBR
SE
SGM
SM
TDMA
UP

Batch-Reaktor

Computational Fluid Dynamics
Chemical Reaction Engineering
Chemische Reaktionstechnik
Continuous Stirred Tank Reactor
Differential-Algebraic Equation
Differential-Algebraische Gleichung
Differentialgleichung
Element-Spezies-Matrix
Festbettreaktor

Himmelblau, Jones, Bischoff
Least-squares-Methode

Messen Steuern Regeln
Method of Weighted Residues
Numerical Algorithm Group
Non-Dispersive Infra-Red
Orthogonale Kollokation
Partielle Differentialgleichung
Randbedingung

Real Time Workshop
Reaktionsvolumen
Semibatch-Reaktor

Student Edition
Staub-Gas-Modell
Stefan-Maxwell
Tridiagonal-Matriz Algorithm
Unterprogramm

XXIII



Aus technischen Griinden bleibt diese Seite leer



Kapitel 1

Einleitung

MuB ein Reaktionstechniker die numerische Mathematik beherrschen?

Die Chemische Reaktionstechnik (CRT) wendet die Erhaltungssitze fiir Stoff,
Energie und Impuls auf chemisch reagierende Systeme an, speziell auf Prozesse
der chemischen Industrie oder verwandter Industrien. Die mathematische Mo-
dellierung solcher Prozesse fithrt in der Regel zu stark nichtlinearen Differential-
und algebraischen Gleichungen, vor allem, weil die Geschwindigkeit chemischer
Reaktionen nach dem Arrhenius-Gesetz exponentiell von der Temperatur ab-
hingt. Gegeniiber anderen naturwissenschaftlich-technischen Disziplinen kann
man es geradezu als Besonderheit der CRT herausstellen, da8 ihre Modellglei-
chungen in der Regel diese so stark nichtlineare Abh&ngigkeit von einer Zu-
standsgrofe enthalten. Entsprechend ist man in der CRT bei der Losung der
Modecllglcichungen, bei der Simulation, im besondercn Mafle auf effiziente nu-
mcrische Methoden angewiesen.

Um dic einleitende Frage aufzugreifen: Mufl deswegen der Reaktionstechni-
ker auch ein numerischer Mathematiker sein? Ich meine: nein; seinc Aufgaben
sind die Modellierung und die Interpretation der Simulationsergebnisse; numeri-
sche Methoden gehéren zu scinem Handwerkszeug. Ohne gutes Handwerkszeug
kann man allerdings nicht adiquat arbeiten, und man mufl lernen, mit ihm
umzugehen. Fiir einfache Probleme, fiir Ubungsaufgaben in der Ausbildung
oder zum Einstieg in bestimmte Teilgebiete, geniigen haufig einfache Werkzeu-
ge: Softwarepakete wie ISIM, MATHCAD oder POLYMATH gehoren dazu, um
nur einige zu nennen. Fiir groBe, komplexe Aufgaben in der Praxis mit ihren
Tausenden oder gar Zehntausenden von Modellgleichungen, die meist weit iiber
den Bercich der CRT hinausreichen, stehen leistungsfihige Pakete zur Verfii-
gung, z. B. SPEEDUP oder DIVA. Solche Software bedarf allerdings langer
Einarbeitungszeit und andauernden Umgangs. Fir die professionelle tédgliche
Arbeit des Reaktionstechnikers ist etwas anderes vonnéten: ein Instrumenta-
rium, das zugleich michtig, vielseitig, flexibel und offen ist, nicht so starr wie
die groBicn Softwarepakete, das mehr Raum 48t fir ungewshnliche, kreative
Losungsansitze, und trotzdem einfach zu erlernen und zu bedienen ist, benut-
zerfreundlich, wie man zu sagen pflegt. Ein solches Werkzeug ist MATLAB mit



2 1 Einleitung

seinen Toolboxen und Erweiterungen, von denen SIMULINK eine besonderc
Rolle spielt. Das exemplarisch aufzuzeigen ist Anliegen dieses Buchcs.

MATLAB hilft uns, unserc Modellglcichungen zu 1osen und numerische Er-
gebnisse zu bekommen, was wir dem allgemeinen Sprachgebrauch folgend kurz
als Simulation bezeichnen. Vor der Simulation steht die Modellierung unscres
Problems, also die Uberfithrung in mathematische Gleichungen; nach der Si-
mulation sollten wir dic Ergebnisse interpretieren. Uber diese drei Schritte —
Modellierung, Simulation und Interpretation — knnte man ganze Biicher schrei-
ben, und sie sind geschrieben worden. Alleine schon die Gewichtung dieser drci
Schritte wiirde uns in tiefe Wasser fuhren; es steht aber aufer Frage: Bei der
Simulation kann nichts besseres herauskommen, als man in dic Modellicrung
hineingesteckt hat. Dic Simulation ist unser Hauptthema, aber wir kénncn,
diirfen und wollen die beiden anderen Schritte nicht aufier acht lassen.

Wenn wir mit unserer Programmsammlung, hier also mit MATLAB, eini-
germafien vertraut sind, werden wir in vielen Féllen geeignete Losungsverfahren
finden — vorausgesetzt, wir haben die mathematische Struktur unseres Modclls
richtig erkannt. Meistens gibt es mehrere Losungswege, und sie werden nicht
alle gleich bequem zu begehen sein. Gelegentlich fehlen bekannte Losungsme-
thoden in unscrer Programmsammlung, und wir miissen versuchen, mit den
vorhandenen zu improvisieren. Mit andcren Worten: Die Auswahl eines Lo-
sungsverfahrens erfordert hiufig einige Uberlegung.

Betrachten wir ein Beispiel zu diesen Vorbemerkungen, das in der rechneri-
schen Ausfithrung schon sehr weit fihrt:

Stellen Sie sich vor, wir haben cin detailliertes Modell fiir cine Destillations-
kolonne (mit oder ohne chemische Reaktion); dic Bilanzgleichungen sind von
der allgemeinen Form:

%j— = f(s,x,uyt) (1.1)
0 = gls,xt) (1.2)

Dabei sind s die Zustandsvariablen, z. B. Molantcile und Temperatur, x vor-
gegebene Grofien und u z. B. Molstrome von Dampf und Flissigkeit, die sich
so cinstellen miissen, daf die algebraischen Beziechungen erfiillt, z. B. Phasen-
gleichgewichte cingestellt sind. Im Abschnitt 4.4.16 koénnen Sie solche Bilanzen
detailliert schen. Wie 16st man ein solches DAGI-System? Eine naheliegendc
Moglichkeit: Man iteriert mit Hilfe eines Optimierprogramms die u(t)-Variablen
itber hinreichend klein gewéhlte t-Abschnitte, bis die algebraischen Gleichungen
jeweils erfiillt sind, entweder von Boden zu Boden, oder tiber die gesamte Ko-
lonne. Beides fiithrt zu unertraglich langen Rechenzeiten. Ein DAGI-Loser wire
schr vorteilhaft, und wir werden spéter schen, wic wir externe Programme in
SIMULINK implementieren kénnen, aber: Man miifite zuvor den Index bestim-
men ~ zumindest bei den meisten bis heute verfiigbaren Programmen — | und
es wird sich herausstellen, daf der Index grofier als eins ist und damit cine
Routineanwendung des DAGI-Losers nicht in Frage kommt. MATLAB (nicht
SIMULINK!) enthilt erst seit der Version 5.3 eingeschriankte Moglichkeiten zur



Losung von DAGIs vom Index 1. Fir MATLAB oder SIMULINK 148t sich die
Indexbestimmung aber in ein Losungsverfahren iiberfithren, das nur mit DGls
zu tun hat und daher sehr schnell arbeitet. Wir betrachten das an einem sehr
weit abgespeckten formalen Analogon, das eine analytische Losung hat:

% = u (1.3)
g = s*x(t+1)—1=0 (1.4)

Die analytische Losung liegt auf der Hand:

1 1
- y=—— 1.5
S U (t+1)2 (1)
Wie konnen wir vorgehen? Die Differentiation von g liefert uns:
dg ds
b = = 1.6
~ (t+l)dt+s 0 (1.6)
Wir setzen den Ausdruck fir % ein und differenzieren erneut:
g2=0t+VDu+s=0 (1.7)
dgs du ds
- == = = 1.
pr (t+1)dt+u+dt 0 (1.8)

Damit erhalten wir eine DGI fiir w. Die konsistenten Anfangsbedingungen fiir
das DGI-System sind:

t=0:s=1,u=-1 (1.9)

Die Anfangsbedingung fiir u folgt aus go.

Der Leser moge sich anhand dieses einfachen Beispiels iiberzeugen, wie er-
heblich die Unterschiede in den Rechenzeiten fiir das erste Verfahren, die Ite-
ration, und fitr die Losung des DGI-Systems (1.3), (1.8) und (1.9) sind; dann
wird er die Mithe des zweimaligen Differenzierens gering achten, zumal ihm bei
komplizierteren Gleichungen die Symbolic Math Toolbox hilfreich zur Seite steht,
und die Indexpriifung fiir einen DAGIl-Léser es ebenfalls erfordern wiirde. {Das
DGI-System ist im SIMULINK-Modell DAGL _DGL.MDL implementiert.)

Eine iterative Losung auf dem skizzierten Weg ist nicht nur zeitraubend, was
die Rechengeschwindigkeit betrifft, sondern erfordert auch umfangreiche Tests
hinsichtlich der Zeitdiskretisierung sowie der Einstellungen der zahlreichen Op-
tionen sowohl beim Optimierverfahren als auch beim DGIl-Loser. Versuchen Sie
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es selbst, bevor sie auf den Lésungsvorschlag zuriickgreifen! (Der Ldsungsvor-
schlag ist in dem Programm DAGL _STEU mit den UPs DAGL_OPT und DAGL
enthalten.) Es sei noch angemerkt: Die Aufgabe 148t sich auch als Variations-
problem behandeln: u ist dann als Steuervektor zu verstehen, der eine geeignete
Zielfunktion optimiert, hier z. B. (g(u,t))? minimiert. Bei nichtlinearen Syste-
men diirfte aber die Bestimmung der optimalen u-Trajektorie, z. B. durch das
Verfahren der Steuervektor-Iteration, ebenfalls zu langen Rechenzeiten fithren;
ich habe das nicht ausprobiert, aber Sie konnten es versuchen. Anleitung finden
Sic z. B. in einem Buch iiber Regelungstechnik ([1]). In diesem Zusammenhang
sei angemerkt: Regelungstechnik und Chemische Reaktionstechnik lassen sich
recht zwanglos unter dem Dach der Systemtheoric ansicdeln, ihre Mcthoden
weisen sehr viele Ahnlichkeiten auf; diese Verwandtschaft sollte vicl mchr in
Anspruch genommen werden!

Wir sehen also, dic Auswahl von Lésungswegen fiir dic Simulation erfordert
Erfahrung und Ubung, auch bei einer so benutzerfreundlichen Programmsamm-
lung wie MATLAB, und dazu sollen die folgenden Kapitel verhelfen.



