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Vorwort

Mittelpunkt eines jeden chemischen Prozesses ist der Chemiereaktor, in dem che-
mische Umsetzungen unter technischen und mdglichst optimalen Bedingungen
durchgefiihrt werden. Jeder Chemiker, Chemieingenieur oder Verfahrenstechniker
benétigt ein Grundlagenwissen tiber den Betrieb, die Auslegung und Modellierung
von Chemiereaktoren.

Obwohl zahlreiche Lehrbiicher tiber die Chemische Reaktionstechnik erschienen
sind, ist es nach wie vor nicht einfach, sich in das fachlich tibergreifende und kom-
plexe Gebiet einzuarbeiten. Vor allem das Selbststudium bereitet Schwierigkeiten,
da oft hohe mathematische Anforderungen gestellt werden, Ubungsaufgaben ohne
Lésungen oder Losungsweg gegeben werden und eingesetzte Rechenprogramme
nicht ohne weiteres nachvollziehbar sind. Dies waren fiir mich Anlass und zugleich
Herausforderung, ein neues Buchprojekt in Angriff zu nehmen.

Das vorliegende Buch baut auf dem seit Jahren eingefithrten und in der Lehre
bewihrten Buch mit dem Titel ,Chemische Reaktionstechnik — Eine Einfithrung
mit Ubungen® auf. Eine véllige Neugestaltung unter Einbeziehung der Modellie-
rung und Simulation von Chemiereaktoren mit einem PC-Programm war erforder-
lich, um eine zeitgemiRe Ausbildung der Studierenden in Vorlesungen und Ubun-
gen zu ermdglichen.

Das Softwarepaket POLYMATH bietet einen sehr guten Einstieg in die Modellie-
rung und Simulation von Chemiereaktoren. Es besitzt den Vorteil, numerische
Problemlésungen mit geringst moglichem Aufwand zu finden. Die eigenen Erfah-
rungen mit POLYMATH in Vorlesungen, Praktika, PC-Workshops und Weiterbil-
dungsseminaren waren sehr positiv. Mit einem einmal aufgestellten Modell lasst
sich der Einfluss verschiedener Reaktionsparameter auf den Gesamtprozess leicht
nachvollziehbar simulieren. Zielgerichtet wird die Modellierung von Problemstel-
lungen getibt, und es werden verstindliche Losungswege aufgezeigt, um Probleme
aus der Praxis zu l6sen.

Notwendige Voraussetzungen dafiir sind Kenntnisse iiber die Grundlagen der
Reaktionstechnik. Diese werden im vorliegenden Buch vermittelt. Alle erforderli-
chen Auslegungsgleichungen auf Basis der Stoff-, Wirme- und Impulsbilanz unter
Beriicksichtigung der Stochiometrie und Kinetik der Reaktionen werden abgeleitet
und erldutert. Jedes Kapitel enthilt vollstindig durchgerechnete Beispiele und
Ubungsaufgaben, fiir die Lésungen angegeben sind und der Lésungsweg kommen-
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Vorwort

tiert wird. Vorausgesetzt werden nur Grundkenntnisse in Physikalischer Chemie,
insbesondere Reaktionskinetik und Mathematik (Losung von Differentialgleichun-
gen, Regression).

In dem Buch war eine Auswahl des Stoffes und somit eine gewisse Schwerpunkt-
bildung erforderlich. So kann beispielsweise auf die Auslegung und Modellierung
spezieller Reaktoren fiir Mehrphasenreaktionen nicht eingegangen werden, und auf
konstruktive Details von Reaktoren und Reaktoreinbauten musste verzichtet wer-
den.

Das Buch ist sowohl fiir Neueinsteiger, als auch fiir Fortgeschrittene geeignet. Es
kann in Vorlesungen und Ubungen fiir Chemieingenieure, Verfahrenstechniker
und Chemiker und auch in Weiterbildungsseminaren eingesetzt werden. Es ist
ebenfalls gut fiir das Selbststudium geeignet und soll Anleitung fir Problem-
beschreibungen und -l6sungen mit POLYMATH in der beruflichen Praxis bieten.

Mein Dank gilt allen, die durch Anregungen, Hinweise und Korrekturen sowie
Uberlassung von Bildmaterial bei der Gestaltung dieses Buches mitgeholfen haben.
Besonders danke ich Prof. M. Cutlip (University of Connecticut) fiir die kontinuier-
liche Weiterentwicklung des POLYMATH-Programms und seine Hilfestellung bei
der Losung einzelner Probleme. Seine sofortige Zustimmung, dem Leser das
POLYMATH-Programm fiir die Nutzung tiber das Internet zuginglich zu machen
und eine Web-Adresse fiir die Kommunikation einzurichten, war fiir das Vorhaben
von besonderer Bedeutung.

Der Fachhochschule Mannheim und dem Fachbereich Verfahrens- und Chemie-
technik danke ich fur die hervorragenden Rahmenbedingungen fiir zeitgemife
Lehrveranstaltungen, Praktika und PC-Workshops auf dem Gebiet der Chemischen
Reaktionstechnik. Gleichzeitig danke ich den Studierenden des Chemieingenieur-
wesens fiir die Anregungen und Vorschlige zur Nutzung des POLYMATH-Pro-
gramms.

Meiner Assistentin, Frau Dipl.-Ing. Doris Henke, danke ich fiir die Ausarbeitung
und Erprobung von Experimenten im Institut fiir Chemische Verfahrenstechnik,
die als Grundlage fiir Simulationsaufgaben dienten.

Fiir die Uberlassung von aktuellem Bildmaterial zu Chemiereaktoren danke ich
den Firmen BASF AG Ludwigshafen und dem Institut Francais du Pétrol (Editions
Technip, Paris).

Dem Verlag Wiley-VCH Weinheim danke ich herzlich fiir die sachkundige und
hervorragende Unterstiitzung bei der Verwirklichung des Buchprojektes in einem
duflerst kurzen Zeitraum. Mein Dank gilt Frau Karin Sora und Herrn Rainer Miinz
fiir die Bearbeitung im Lektorat, Herrn Peter J. Biel fiir die mit der Herstellung ver-
bundenen Arbeiten und Herrn Gunther Schulz fiir die graphische Gestaltung des
Einbandes.



Vorowrt

Zum Gebrauch von POLYMATH

Fiir eine sinnvolle Nutzung des Buches sind eigene Erfahrungen und Ubungen mit
dem Software-Paket Voraussetzung. Auch wenn die vollstindigen Programme fiir
die meisten Beispiele und Ubungen im Buch aufgefiihrt sind, geniigt nicht das
Nachlesen, sondern die Modellierung und Simulation muss — Zhnlich wie bei
Recheniibungen — praktisch durchgefithrt werden. Das Programm ist dufRerst leicht
anzuwenden. Alle Optionen sind mentigefiihrt. Alle Gleichungen (Differentialglei-
chungen oder algebraische Ausdriicke) werden in beliebiger Reihenfolge in der
Standard-Form eingegeben. Es werden keine Computersprache und kein zusitz-
liches Handbuch benétigt. Im Anhang dieses Buches ist eine Kurzbeschreibung
von POLYMATH enthalten.

Dem Leser des Buches wird iiber das Internet der eingeschrinkte Zugriff auf
das POLYMATH-Softwarepaket ermoglicht. Die Herausgeber M. B. Cutlip und
M. Shacham haben dankenswerterweise die folgende Web-Adresse eingerichtet,
tiber die das POLYMATH-Programm auf dem PC geladen werden kann:

http://www.polymath-software.com/hagen/

Die uneingeschrinkte Nutzung ohne Zeitlimitierung ist dann auf einem einzel-
nen Rechner bis zu 30 Mal moglich, danach erlischt automatisch die Zugriffsmog-
lichkeit. Damit ist ein griindliches Einarbeiten in POLYMATH mdglich, und es kon-
nen viele Probleme und auch eigene Fragestellungen gelést werden. Das Pro-
grammpaket, welches vor allem in den USA an zahlreichen Universititen und in
der industriellen Praxis eingefiihrt ist, kann danach zu einem Vorzugspreis erwor-
ben werden. Kontaktadresse: http://www.polymath-software.com.

Einzelne, ausgewihlte Programmbeispiele aus dem Buch kénnen tiber die ange-
gebene Adresse direkt als POLYMATH-file geladen werden.

Mannheim, April 2004 Jens Hagen
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1
Einfiihrung

1.1
Die Aufgaben der Chemischen Reaktionstechnik

Ziel der Chemischen Reaktionstechnik ist die sichere Ubertragung einer im Labor
gefundenen chemischen Umsetzung in den technischen Mafistab bzw. die Ausle-
gung eines chemischen Reaktors fiir eine gegebene Reaktion. Voraussetzung dafiir
ist vor allem die Kenntnis der Geschwindigkeit der betreffenden Reaktion, die sog.
Mikrokinetik.

Weil die meisten technisch bedeutsamen Reaktionen nicht in einer intensiv
durchmischten homogenen Phase ablaufen, haben auch Stoff- und Wirmetrans-
portvorginge einen wesentlichen Einfluss auf solche Prozesse. Damit kommt der
Makrokinetik — dem Zusammenwirken von Transportkinetik und chemischer Kine-
tik — in der Chemischen Reaktionstechnik eine besondere Bedeutung zu. Zahlrei-
che, richtungsweisende Arbeiten iiber derartige makrokinetische Gesichtspunkte,
d.h. iiber den Einfluss der Stromung, des Mischens, der Verweilzeitverteilung und
des Stoff- und Wirmeuibergangs auf die chemische Reaktion wurden bereits von
G. DAMKOHLER ab 1935 durchgefiihrt.

Die eigentliche Entwicklung der Chemischen Reaktionstechnik auf breiter Basis
als neue, fachiibergreifende Disziplin im Chemieingenieurwesen setzte jedoch erst
ab 1957 (1. Symposium iiber Chemische Reaktionstechnik in Amsterdam) ein.
Inzwischen haben zahlreiche derartige, internationale Fortschrittstagungen stattge-
funden. Die Entwicklung der Reaktionstechnik wurde in Deutschland durch
DAMKOHLER, in England durch DenBiGH, in den USA durch HouGen und in
den UdSSR durch KameNnerzxki entscheidend beeinflusst. Wesentliche Prinzipien
dieser neuen Forschungsrichtung wurden u.a. von vAN KREVELEN, DANCKWERTS,
DENBIGH, KrRAMERS, SCHONEMANN und Wicke formuliert und in zusammenfas-
senden Artikeln und Lehrbiichern niedergelegt.

Bei der Chemischen Reaktionstechnik handelt es sich um ein komplexes,
vielschichtiges Wissensgebiet, das sich erst langsam zu einer systematischen
Wissenschaft innerhalb der Technischen Chemie entwickelt hat. Wir kénnen die
Chemische Reaktionstechnik zusammenfassend wie folgt definieren:

Chemiereaktoren — Auslegung und Simulation. Jens Hagen
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1 Einfiihrung

,Chemische Reaktionstechnik ist die Anwendung der chemischen Kinetik und
Thermodynamik sowie der Gesetze iiber den Stoff-, Wirme- und Impulsaustausch
auf den Entwurf eines wirtschaftlich optimal produzierenden Chemiereaktors.“

Der Chemieingenieur muss also folgende Fragen beantworten kénnen:

1. Welches ist der geeignete Reaktortyp fiir die vorgegebene Reaktion?
Welche Abmessungen muss der Reaktor haben?

3. Welches sind die optimalen Reaktionsbedingungen (Druck, Temperatur,
Zusammensetzung des Reaktionsgemischs, Katalysator)?

Im Allgemeinen sind folgende Groéfen bei der Reaktorauslegung vorgegeben:

1. Die Produktionsleistung und Kapazitit der geplanten Anlage, daraus ergibt
sich das erforderliche Reaktions- und Reaktorvolumen.
2. Die Kinetik und Thermodynamik der entsprechenden Reaktion.

Fiir die Férderung, Herrichtung und Aufbereitung der Stoffe, fiir die Zufuhr und
Abfuhr von Wirme sind eine ganze Reihe von physikalischen Verfahrensschritten
notwendig, wie Zerkleinern, Mischen, Komprimieren, Heizen und Kiihlen, Destil-
lieren, Kristallisieren und Trocknen. In einem chemischen Produktionsprozess sind
diese physikalisch-technischen Verfahrensweisen (Grundoperationen = unit operati-
ons) oft wesentlich umfangreicher und fallen dementsprechend auch investitions-
mifig wesentlich stirker ins Gewicht als die eigentliche chemische Reaktion

(vgl. Abb. 1-1).

ROHSTOFF- Physikalische CHEMIE- Physikalische PRODUKT-
e ———————
LAGER Grand- |REAKTOR| ™ Gruna- LAGER

operationen operationen
CRT

Mechanische und thermische
Verfahrenstechnik

Abb. 1-1  Der Chemiereaktor im Produktionsprozess

Die Chemische Reaktionstechnik ist durch ein enges Zusammenwirken von Che-
mie und Ingenieurwissenschaften gekennzeichnet. In diesem Bereich sind in
Deutschland der technische Chemiker, der Chemieingenieur und der Verfahrens-
ingenieur, in den angelsichsischen Lindern der ,chemical engineer verantwort-
lich. Die folgende Ubersicht (Abb. 1-2) zeigt die Chemische Reaktionstechnik als
interdisziplinir ausgerichtetes Fach.

Mittelpunkt eines jeden chemischen Prozesses ist der Chemiereaktor, in dem
chemische Umsetzungen unter technischen Bedingungen durchgefithrt werden.
Jeder Chemiker und Chemieingenieur benétigt ein Grundlagenwissen iiber den
Betrieb, die Auslegung und Modellierung eines Chemiereaktors.
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PHYSIK REATIONSTECHNIK CHEMIE
orStoft Energie, || StOf-undwame- || Chemische Thermo-
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e Il o

VERFAHRENSTECHNIK

+ Verweilzeitverhalten
Mess- und Regelungs-
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Apparate- /

modeile

!

Auslegung des
Chemiereaktors

Wahl des Reaktortyps,
Betriebsart,
MaBstabsvergréBerung,
Optimierung u.a.

Abb. 1-2  Grundlagen der Chemischen Reaktionstechnik

Bei der technischen Realisierung von Verfahren sind chemische Stoffumwand-
lungen mit dem Stoff-, Wirme- und Impulsaustausch gekoppelt und verhalten sich
daher im Kleinen (Labor- oder Technikumsmafistab) anders als im Grofsen
(Betriebsmaf3stab). Diese Vorginge sind mafistabsabhingig. Dazu gehéren hetero-
gene Reaktionen sowie die meisten verfahrenstechnischen Grundoperationen wie
Mischen und Rithren, Filtrieren, Zentrifugieren usw. Es ist ein wichtiges Anliegen
des Chemieingenieurs, solche Vorginge im Modell nachzuahmen, um Aufschluss
iiber die Auslegung und Dimensionierung einer technischen Anlage zu bekommen.
Mit Hilfe der Mafistabsiibertragung (Scale-up) ist es mdoglich, chemische Prozesse
vom Labormafistab in den Produktionsmafistab zu tibertragen.

Ziel dieses Lehr- und Ubungsbuches ist es, dem Leser zunichst diejenigen
Grundkenntnisse zu vermitteln, die eine Auslegung von Chemiereaktoren ermogli-
chen; dabei flieflen insbesondere Informationen aus den Bereichen der Verfahrens-
technik, Physikalischen Chemie und Technischen Chemie ein.

Komplexere Aufgabenstellungen der Chemischen Reaktionstechnik sind jedoch
nicht mehr einfach analytisch l6sbar, da sie sich nur durch miteinander gekoppelte
Differentialgleichungen und algebraische Gleichungen beschreiben lassen. Diese
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Modellansitze sind zweckméifigerweise unter Anwendung numerischer Verfahren
mit dem Computer zu lésen.

Mit einem einmal aufgestellten Modell lisst sich der Einfluss verschiedener
Reaktionsparameter auf den Gesamtprozess leicht nachvollziehbar simulieren. Der
Vorteil der mathematischen Modellierung liegt besonders darin, dass nur noch eine
Problembeschreibung mit Hilfe von Differentialgleichungen und algebraischen
Gleichungen erfolgen muss und dann die mathematische Losung des Gleichungs-
systems dem Computer tiberlassen werden kann. Die Simulation gestattet es, die
Werte am Reaktorausgang bei variierenden Eingangs- und Betriebsbedingungen zu
berechnen und damit das Reaktorverhalten ohne die Durchfithrung von Experimen-
ten zu beurteilen.

1.2
Wirtschaftliche Prozessfiihrung

Die Aufgabe des Chemieingenieurs besteht vor allem darin, innerhalb des vorgege-
benen Spielraums optimale Werte fiir die Prozessbedingungen (Reaktionszeit,
Umsatz, Temperatur u.a.) zu finden. So ist es verstindlich, dass der Reaktor, wie
auch andere Teile einer Produktionsanlage im Hinblick auf das wirtschaftliche Opti-
mum des Gesamtprozesses ausgelegt werden muss. Bei dieser Betrachtung diirfen
nicht nur die Anschaffungs- und Betriebskosten des Reaktors gesehen werden,
sondern auch die vor- oder nachgeschalteten Aufarbeitungsschritte. So ist beispiels-
weise wenig gewonnen, wenn ein kostengiinstiger Reaktor ausgewihlt wird, bei
dem ein viel hoherer Aufwand fiir die Produktaufarbeitung betrieben werden muss,
als bei einer teureren Spezialkonstruktion.

Das Ziel einer wirtschaftlichen Prozessfithrung ist i.a. ein maximaler Gewinn.
Dies wird durch die folgende Grundbeziehung ausgedriickt:

Gewinn = Erlés — Herstellkosten

Am Beispiel einer chemischen Umsetzung soll dieser Zusammenhang erldutert
werden. Bei einer einfachen, irreversiblen Reaktion hingt der Umsatz der einge-
setzten Rohstoffe von der Reaktionszeit ab. Es stellt sich nun die Frage, welche
Reaktionszeit gewihlt werden soll.

Die Zielgrofe ist keinesfalls immer ein moglichst hoher Umsatz, dann wire das
Problem einfach gelost. Die Kostenstruktur kann jedoch wie folgt aussehen
(Abb. 1-3):
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Herstellkosten

\ Abb. 1-3  Umsatz als ZielgréRe der Optimierung

Es zeigt sich, dass durch eine Optimierungsrechnung die wirtschaftlichsten
Arbeitsbedingungen (Reaktionszeit und Umsatz) fiir jeden Einzelfall ermittelt wer-
den miissen. Bei der Bewertung eines Prozesses geht man von den Herstellkosten
aus. Als Kostenarten bei der Herstellung eines chemischen Produktes unterscheidet
man

o beschiftigungsfixe Kosten, die von der Produktionsleistung unabhingig sind
(z. B. Abschreibungen fiir die Anlage, kalkulatorische Zinsen fiir investiertes
Kapital, Lohnkosten, Steuern) und

e beschiftigungsvariable Kosten ( entsprechen in etwa der Produktionsleistung:
Rohstoff- und Energiekosten, sonstige Betriebskosten, Lohne fiir zusitzliche
Arbeitskrifte, Vertriebskosten u. a.).

Der Erlos fiir die abgesetzte Produktmenge ist entscheidend fiir die Wirtschaft-
lichkeit eines Verfahrens. Der Verkaufserlés ergibt sich aus der abgesetzten Pro-
duktmenge/Zeiteinheit:

Erlos = verkaufte Produktmenge x Produktpreis

Dem geschitzten, erzielbaren Erlos werden die Herstellkosten gegentibergestellt.
Die Herstellkosten hingen ihrerseits insbesondere ab von dem gewihlten Verfahren
(hier geht der Reaktor ein), von der Produktionskapazitit und deren Auslastung,
sowie von den Betriebsbedingungen. Diese EinflussgrofRen auf die Herstellkosten
wollen wir etwas niher betrachten.

1. Der Produktionsumfang. Die Herstellkosten fiir ein bestimmtes Produkt sind von
der GrofRe der Anlage abhingig. Es gilt generell, dass Grofanlagen kostengiinstiger
arbeiten als Kleinanlagen. Dies kann damit erklirt werden, dass z. B. die Personal-
kosten und die Aufwendungen fiir die Prozesssteuerung und -regelung sich nicht
proportional zur Anlagengréfle verhalten. Die Degression der Herstellkosten ist
besonders grof bei kapitalintensiver Produktion (Abb. 1-4).

Diese Tatsache fithrt hiufig bei Fehleinschitzungen des Marktes zu Uberkapazi-
titen (Beispiel: Petrochemie in Westeuropa in den 1970er und 1980er Jahren). Vor-
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A

Herstellkosten (Euro/t)

100 200 300
Anlagenkapazitat (<10 t/a) Abb. 1-4 Degression der Herstellkosten

teilhaft sind Groflanlagen vor allem bei hohem Rohstoffkostenanteil an den
Gesamtherstellkosten. Es gibt auch Beispiele fiir chemische Produktionsprozesse,
bei denen die Herstellkosten mit einer KapazititsvergrofRerung sprungartig sinken.

Derartige Kostenspriinge sind auf technologische Fortschritte zuriickzufiithren
(Beispiele: Ubergang von Hochdruck- zu Niederdruckverfahren, Einsatz neuer,
selektiver wirkender Katalysatoren, Entwicklung neuer Reaktoren).

2. Die Kapazititsauslastung. Die Abbildung 1-5 zeigt den Einfluss der Auslastung
einer vorhandenen Produktionsanlage auf die Kosten und den Gewinn.

A
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&9 S : : Abb. 1-5 Produktionskosten als Funktion
3 : . dervorhandenen Anlagenkapazitat.

20 40 60 80 100 120 B = Umschaltpunkt (break even point)
Auslastung (%) S = Abschaltpunkt (shut down point)

Aufgetragen sind die fixen Kosten, die unabhingig von der Produktionshéhe
sind und die variablen Kosten, die mit steigender Produktionshéhe {iberproportio-
nal ansteigen. Beide Kosten addieren sich zu den Gesamtherstellkosten. Vom Erlos
dagegen wird angenommen, dass er linear mit der verkauften Produktmenge
anwichst.

Der Gewinn aus der Produktion ist, wie wir gesehen haben, die Differenz aus
Erlos und Herstellkosten. Wir sehen, dass erst ab dem Punkt B (,break even point*)
ein Gewinn verzeichnet werden kann, geringere Auslastung fithrt zu einem Verlust.
Bis zum Punkt S (Abschaltpunkt, ,shut down point“) wiirde man trotzdem die
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Anlage weiter betreiben, da sie die Fixkosten noch erwirtschaftet. Erst unterhalb des
Punktes S sollte die Produktion eingestellt werden.

Man sieht ferner, dass bei hohen Auslastungen und Ausnutzung der vorhan-
denen Reserven (Auslastung tiber 100 % der installierten Kapazitit) die Gewinne
wieder schrumpfen. Es sollte darauf hingewiesen werden, dass fiir jede Produk-
tionsanlage andere Kurvenverliufe existieren. Bei petrochemischen Grofanlagen
liegt der Punkt B bei >80 % der Kapazititsauslastung.

3. Wahl des Rohstoffs. Etwa 90 % der organischen chemischen Erzeugnisse werden
heute aus petrochemischen Rohstoffen wie Erdcl und Erdgas hergestellt. Vielfiltige
Einfliisse wie Verknappungen bei Rohstoffen, Anderung der Technologie und
Anforderungen der Umwelt sorgen immer wieder dafiir, dass sich die Rohstoffbasis
fiir bestimmte Produkte oder Produktlinien dndert (Beispiele: Ethylen/Acetylen,
Kohle/Erdol/Erdgas, Pyrit/Schwefel). Es diirfte klar sein, dass sich Rohstoffbasis,
Reaktionstechnik und Verfahrenstechnik gegenseitig beeinflussen, so dass hier
Kaufleute, Chemiker und Ingenieure gefordert sind, gemeinsame Kompromiss-
l6sungen zu finden.

4. Wahl des Verfahrens. Bei diesem Punkt steht die Reaktionstechnik im Mittelpunkt.
Auswahl, Dimensionierung und Design des Reaktors ist eine Zentralaufgabe der
Chemischen Reaktionstechnik. Wir sollten aber auch hier nicht vergessen, dass
nicht unbedingt das technologische Optimum gefragt ist, sondern dass die maximale
Rentabilitit des Gesamtprozesses betrachtet werden muss. Demnach kann also auch
bei diesem Aspekt der Ingenieur nicht alleine entscheiden, sondern er ist auf die
Zusammenarbeit mit Kaufleuten, Chemikern, Maschinen- und Apparatebauern und
anderen Fachleuten angewiesen. Das Gebiet der chemischen Verfahrensentwicklung
kann erfolgreich nur fachiibergreifend bearbeitet werden.

Zahlreiche Kriterien kénnen die Auswahl des Verfahrens und des Reaktors beein-
flussen, beispielsweise

e Betriebsweise (kontinuierlich, diskontinuierlich, halbkontinuierlich),

¢ Kreislauffithrung (Recyclisierung) von nicht umgesetzten Ausgangsstoffen,
e Artder Energiezufithrung oder -abfithrung,

e Katalysatoren,

e Werkstofffragen,

e Fragen des Umweltschutzes (produktionsintegrierter Umweltschutz).

Einzelne Gesichtspunkte werden in diesem Buch erliutert, andere miissen auf
Grund der auferlegten Beschrinkung entfallen.

Abschlieend wollen wir die Kostensituation bei einem chemischen Prozess
zusammenfassen. Fiir eine einfache Reaktion A — P lisst sich eine Gewinngleichung
mit den wichtigsten Parametern angeben:

G=KpLp — (KyLp + Ky Lp + Kg)
(1-1)

Erlos Herstellkosten
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G Gewinn/Verlust (EUR/a)

Kp Produktpreis (EUR/kg)

Lp Produktionsleistung (kg/a)

Ks Rohstoffpreis (EUR/kg)

Ky sonstige variable Kosten (EUR/kg)
Kr Fixkosten (EUR/a)

Aus der Gewinngleichung (1-1) wird die Einflussnahme des Ingenieurs/Chemi-
kers auf das Betriebsergebnis ersichtlich:

e Produktpreise: Herstellung héherwertiger Produkte (z.B. grofierer Rein-
heitsgrad) durch Verbesserung der Umsetzung oder der Aufarbeitungs-
schritte;

e Erhéhung der Produktionsleistung (Verinderung der Reaktionsbedingun-
gen, technische Verbesserungen, selektivere Katalysatoren u. a.);

¢ Rohstoffpreise: Einsatz billigerer Rohstoffe (meist gekoppelt mit Katalysator-
und Verfahrensfragen);

¢ Bessere Rohstoffausnutzung durch Erhéhung von Ausbeute bzw. Selektivi-
tit: optimalere Reaktionsbedingungen, Einsatz besserer Reaktoren und wirk-
samerer Katalysatoren;

e Sonstige variable Kosten: Senkung der Energiekosten, Wirmeriickgewin-
nung, verbesserte Aufarbeitungsmethoden;

o Fixkosten: Senkung des Fixkostenanteils durch Ubergang vom diskontinuier-
lichen zum kontinuierlichen Verfahren, Einsatz bestindigerer Werkstoffe im
Anlagenbau.

Die komplexen Zusammenhinge erfordern es, moglichst viele Informationen
frithzeitig zur Verfiigung zu stellen, um eine optimale Prozessfithrung zu ermdégli-
chen. Dazu sollen die Grundlagen der Chemischen Reaktionstechnik in den nichs-
ten Kapiteln dienen.



2
Chemiereaktoren im Uberblick

2.1
Betriebsweise und Grundtypen von Chemiereaktoren

Der Chemieingenieur, der fiir einen bestimmten Reaktionsprozess den geeigneten
Reaktor auswihlen und dimensionieren soll, muss zuerst die Betriebsweise und die
Reaktorbauform festlegen. Chemiereaktoren werden je nach den Prozesserforder-
nissen flir

e diskontinuierlichen Betrieb (Satzbetrieb),
¢ kontinuierlichen Betrieb (FlieRbetrieb),
¢ halbkontinuierlichen Betrieb (TeilflieRbetrieb)

gebaut bzw. eingesetzt.

Diskontinuierlicher Betrieb bedeutet, dass wihrend der Reaktion kein Stoff zu-
oder abgefiihrt wird; der Reaktor produziert in Zeitintervallen, den Zykluszeiten t;.
Bei der Auslegung sind neben der eigentlichen Reaktionszeit tz sog. Riistzeiten
(Vor- und Nachbereitungszeiten) ty fur das Leeren, Reinigen, Aufheizen und
Abkiihlen des Reaktors zu beriicksichtigen:

t, = tg + by. (2-1)

Bei der Auslegung eines absatzweise betriebenen Reaktors muss die Zykluszeit
zugrundegelegt werden. Chemikalien, die in relativ kleinen Mengen herzustellen
sind, z.B. Farbstoffe und Arzneimittel, werden diskontinuierlich hergestellt. Der
typische Reaktor fiir diese Produkte ist der Riithrkessel. Dieser Reaktor kann nach
der Produktion einer Charge ohne grofen Aufwand fiir die Herstellung eines ande-
ren Produktes eingesetzt werden. Die diskontinuierliche Fahrweise ist also gegen-
iiber Produktinderungen sehr flexibel, dies ist der Hauptvorteil gegentiber dem
kontinuierlichen Betrieb. Ein weiterer Vorteil sind die vergleichsweise niedrigen
Investitionskosten.

Alle Chemiereaktoren lassen sich durch den zeitlichen und ortlichen Konzentra-
tionsverlauf eines Reaktionspartners A unter isothermen Bedingungen charakterisie-
ren.

Chemiereaktoren — Auslegung und Simulation. Jens Hagen
Copyright © 2004 WILEY-VCH Verlag GmbH & Co. KGaA, Weinheim
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a) Die Konzentration des Eduktes A nimmt nach einem bestimmten Zeitgesetz

ab:
Cao= f(t) .
Grenzfille:

Stationdgre Betriebsweise: Die Prozessvariablen (Druck, Temperatur, Zusammenset-
zung) sind an jedem beliebigen Punkt des Systems unabhingig von der Zeit.

Nichtstationdre Betriebsweise: Wahrend des Reaktionsablaufs dndern sich die Pro-
zessvariablen mit der Zeit.

b) Die Konzentration des Eduktes A hingt von der Ortskoordinate z ab:

ca=1(z)

Grenzfille:

Homogen: bei vollstindiger, idealer Durchmischung herrscht an allen Stellen des
Reaktors Homogenitit beztiglich der Konzentration, der Temperatur und der physi-
kalischen Eigenschaften der Reaktionsmasse.

Inhomogen: die Prozessvariablen dndern sich ortlich vom Eintritt zum Austritt
des Reaktors. Nach dieser Einteilung ist der diskontinuierlich betriebene Rithrkessel
mit vollstindiger Durchmischung ein instationdgrer, homogener Reaktor.

Ein kontinuierlich betriebener Reaktor wird von den Reaktionsstoffen zeitlich
ununterbrochen durchstrémt. Anfahr- und Abstelleffekte werden bei der Auslegung
im Allgemeinen vernachlissigt (stationire Betriebsweise). Kontinuierliche Prozesse,
die vor allem fiir Massenprodukte entwickelt werden, haben folgende Vorteile:

¢ hohe Produktionsleistung,

¢ gleichmiRigere Qualitit der erzeugten Produkte,

e hoher Automatisierungsgrad moglich, dadurch wenig Bedienungspersonal
erforderlich.

Beispiele fiir grofitechnische, kontinuierlich betriebene Prozesse sind Einstrang-
anlagen fir

600000 t/a Ammoniak,
800000 t/a  Ethylen (Steamcrack-Verfahren),
1 000 000 t/a Methanol.

Zwischen diskontinuierlichem und kontinuierlichem Betrieb besteht ein grund-
legender Unterschied, weil die im Reaktor ablaufenden chemischen Reaktionen mit
der Durchstrémung des Reaktionsmediums gekoppelt sind. Durch Uberlagerung
der beiden Zeitgesetze erhilt man beim kontinuierlich betriebenen Reaktor, bei
dem die Molekiile eine bestimmte Verweilzeit haben, im Allgemeinen einen ande-
ren Umsatz als im diskontinuierlich betriebenen Reaktor. Die Entscheidung



