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... fur Studierende Maschinenbau

Technische Thermodynamik | (6)

Technische Thermodynamik || (6) B.Sc.

Thermische Verfahrenstechnik | (6) h Erganzungsmodul
Empfehlung ™= Thermodynamik der Gemische | (6) — Kernfacher

Thermische Verfahrenstechnik |l (6)

Praktikum Angewandte Thermodynamik (3) - M.Sc.

Molekularsimulation (6) R

Molekulare Thermodynamik (3)

— Erganzungsfacher

Nichtgleichgewichts-Thermodynamik: (3)
Diffusion und Stofftransport




Empfehlung zur Facherwahl (MACH)

Variante 1 (,Angewandte Thermo™) Variante 2 (,Thermo light™)
« Thermodynamik der Gemische * Thermodynamik der Gemische
« Thermische Verfahrenstechnik | * Molekularsimulation /
- Thermische Verfahrenstechnik I Molekulare Thermodynamik
» Molekularsimulation / Molekulare
Thermodynamik = erganzt eine materialwissen-

schaftliche Ausrichtung im

Maschinenbau um molekulare

— fuhrt zu einer verfahrenstech- Methoden

nischen Ausrichtung

— am besten zu erganzen um
energietechnische oder weitere
verfahrentechnische Vertiefungen
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Was ist Thermische Verfahrenstechnik?

Membran Filtration
Mechanismus (1) Unterschiedl|. Loslichkeit Mechanismus FlUssigkeit stromt durch
zweier Stoffe in Membran eine Filterzone, wahrend
(2) Unterschiedl. Diffusion eine zweite (feste) Phase
durch Membran zuruckgehalten wird
Triebkraft Chemisches Potential Triebkraft Newtonsche Krafte

= Thermische Verfahrenstechnik = Mechanische Grundoperation
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Rauchgasreinigung in Kraftwerken

WWEF-Rangliste: Vier der funf dreckigsten Kohlekraftwerke Europas stehen in Deutschland
(22. Juli 2014)

gereinigtes Rauchgas

www.itt.uni-stuttgart.de

Rauchgas + CO, CO;,
I . o - >

Rauchgas + o ) .
Schwefelverbindungen +
CO;

= M

Schwefel (chemisch gebunden)
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TVT | - Methoden zur Trennung von Mischungen

Anwendung: - Chemische Industrie, Biotechnologie, Pharmaindustrie, ...
- Abwasseraufbereitung, Recycling von Prozessstromen

- Produktaufarbeitung

Destillation
= Praktikumsversuch Absorption Kristallisation und

Rauchgasentschwefelung Chromatographie
= Praktikumsversuch

sssss
Ungereinigtes Rauchgas

Gips CaSO, 2 H,0




Thermische Verfahrenstechnik II behandelt...

... die Wahl von Stoffdatenmodellen und

die Berechnung und Dimensionierung
von Trennapparaten

... die Parameteroptimierung von
Trennapparaten und —prozessen

... die topologische Optimierung
(=optimale Prozessverschaltung) u.a.
auch die apparative und energetische
Integration von Trennprozessen

Kopfreinheiten ?, Kolonnendriicke
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Thermische Verfahrenstechnik II ...

... behandelt die genannten 3 Aspekte (Dimensionierung von Apparaten,
Parameteroptimierung und topologische Optimierung)

mit Hilfe von Prozesssimulationen (AspenPlus)

anhand praktischer Aufgabenstellungen, in 4er-Gruppen

lernen am praktischen Problem / viel Diskussion / Teamarbeit

jede Gruppe stellt eine Ausarbeitung in Form einer Prasentation im Forum vor

Behandelte Trennverfahren

» Destillation

« Adsorption

« Technische Chromatographie
 Membrantrennverfahren
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Molekulare Thermodynamik / Molekularsimulation
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Molekulare Thermodynamik / Molekularsimulation

25 —— Lennard-Jones Potential
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pair potential u j(rij)/ej
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acetic acid

radial distance ry/c;

Aufgabe der Molekularen Thermodynamik: Berechnung von makroskopischen und
mikroskopischen (Material)eigenschaften aus intermolekularen Wechselwirkungen



Molekulare Thermodynamik

Motivation  von (Verfahrens)lngenieuren wobei
behandelte Systeme sind
zunehmend komplex:
Makromolekulare Systeme,
biologische Vorgange, Mizellen,.
Elektrolytidsungen (pH-
Abhangigkeiten) ...

weniger experimentelle Daten

=  pradiktive Modelle erforderlich << molekulare Methoden erforderlich

Lernziele 1) Grundlagen der Statistischen Mechanik
2) Berechn. makroskopischer Eigenschaften aus molek. Grof3en
3) Entwicklung molekularer Modelle



PC-SAFT Equation of state

Perturbed-Chain Statistical Associating Fluid Theory EOS (PC-SAFT)

« Wertheim’s perturbation theory for anisotropic, directional

interactions = approach for associating interactions (H-bonding)
* in the limit of infinite association strength = chain formation

(Chapman,
1988)

(Gross, Sadowski
2001)

(Chapman,
1988)

(Gross, Vrabec,
Kleiner, 2005-2007)

I e e
Lo ||%° o || 9000 || 60eg | G0 || ©00
F = [Fid Jhs +  Jrchain +  [fdisp +  [rassoc +  [multipole
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Molekulare Thermodynamik - Losungsmitteloptimierung

Qted'\ﬁt phase behaViou, analysis, direct problem

physically-based
equation of state

molecular process
structure (e.g. absorption
/desorption)

mtM < 20 mg/Nm?

CO, absorption
efficiency = 90%

design, inverse problem optimization

Nabs =7
P.s =2 MPa
44.85 % Yco,,in adiabatic

54.80 % YHzin Ncomp,(:) =3

0.35 % Yu,0,in @ _
i Tong = 313K
P...= 11 MPa
Trein = 313K Pes
Tlean,in = 313K adiabatic
<2: PRich Gas flash

adiabatic

Fresh solvent
Make-up stream
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Molekulare Thermodynamik / Molekularsimulation

* neue molekulare Methoden erlauben die Vorhersage von
Materialeigenschaften

- Grenzflacheneigenschaften, Struktureigenschaften

Grenzflachenspannung 1
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Sauer, Gross, IECR, 2017 Lotgering-Lin, Gross, IECR, 2015



. »,Poren- Adsorption / Desorption Hysterese"
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Molekularsimulation

50 7

Nanokristalle

potential of mean force

-150 -

Friedrich et al., Nano Lett 2009 | Lin et al., Materials Lett. 2001 —_—
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Herausforderung — Skalenubergreifende Modellierung

Hierarchy of Computer Simulations

Continuum
TIME(s) A Methods
10° -
Atomistic Mesoscale methods
(ms)10 1~ Simulation Brownian dynamics
NMEeLNOQS Dissipative particle dynamics
(us)10% Lattice Boltzmann

Smooth particle hydrodynamics

Semi-empirical

COMN Ml methods Monte Carlo
Molecular dynamics
COMNRRIS  Ab initio |
methods
— i ‘ } Density Functional Theory
A A A A A h )
1010 10% 104 107 104 105 104
(nm) (um)

LENGTH (m)
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Nichtgleichgewichts-Thermodynamik: Diffusion und
Stofftransport

...fuhrt zur Beschreibung der Entropieproduktion

 Ein Prozess ohne Entropieproduktion hinterlasst keinen FuBabdruck in
der Umwelt

« Entropieproduktion ist ein MaB flr die (Nicht)Nachhaltigkeit

... fuhrt zur thermodynamisch konsistenten Beschreibung von
Transportprozessen
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ITT, Pfaffenwaldring 9, 1. Stock
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