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Vorlesungs - Portfolio am ITT

B.Sc.

M.Sc.

Vorlesung (LP)

Technische Thermodynamik I (6)

Technische Thermodynamik II (6)

Thermodynamik der Gemische I (6)

Thermische Verfahrenstechnik I (6)

Thermische Verfahrenstechnik II (6)

Nichtgleichgewichts-Thermodynamik: 
Diffusion und Stofftransport 

(3)

Molekulare Thermodynamik (3)

Molekularsimulation (6)
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Thermische Verfahrenstechnik
Anwendung der Grundlagen in TVT I und TVT II

Methoden zur Trennung von Mischungen

Nicht – Gleichgewichts-
thermodynamik

Transportgleichungen sowie energetische 
Bewertung von Prozessen (Quantifizieren 

von „Nachhaltigkeit“) 

Molekulare 
Thermodynamik

Beschreibt Stoffeigenschaften und 
Trennverfahren auf molekularer Ebene

Grundlagen im Bachelorstudium

Vertiefung im Masterstudium

Thermodynamik 
der Gemische
Phasengleichgewichte in 

Mischungen, treibende Kräfte für 
Stofftransport, chemisches 

Reaktionsgleichgewicht

Thermo I / II
1. und 2. Hauptsatz, 

Reinstoffverhalten und einfache 
Mischungen, Kreisprozesse, 

Wirkungsgrade

Thermische 
Verfahrenstechnik

Methoden zur Trennung von 
Mischungen
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... für Studierende Maschinenbau

B.Sc.

M.Sc.

Vorlesung (LP)

Technische Thermodynamik I (6)

Technische Thermodynamik II (6)

Thermische Verfahrenstechnik I (6)

Thermodynamik der Gemische I (6)

Thermische Verfahrenstechnik II (6)

Praktikum Angewandte Thermodynamik (3)

Molekularsimulation (6)

Molekulare Thermodynamik (3)

Nichtgleichgewichts-Thermodynamik: 
Diffusion und Stofftransport 

(3)

Kernfächer

Ergänzungsfächer

Ergänzungsmodul
Empfehlung
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Empfehlung zur Fächerwahl (MACH)

• Thermodynamik der Gemische
• Molekularsimulation / 

Molekulare Thermodynamik

Variante 2 („Thermo light“)Variante 1 („Angewandte Thermo“)

• Thermodynamik der Gemische
• Thermische Verfahrenstechnik I
• Thermische Verfahrenstechnik II
• Molekularsimulation / Molekulare 

Thermodynamik Þ ergänzt eine materialwissen-
schaftliche Ausrichtung im 
Maschinenbau um molekulare 
MethodenÞ führt zu einer verfahrenstech-

nischen Ausrichtung 
Þ am besten zu ergänzen um 

energietechnische oder weitere 
verfahrentechnische Vertiefungen
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Thermische Verfahrenstechnik
Anwendung der Grundlagen in TVT I und TVT II

Alle Methoden zur Trennung von Mischungen

Nicht – Gleichgewichts-
thermodynamik

Transportgleichungen sowie energetische 
Bewertung von Prozessen (Quantifizieren 

von „Nachhaltigkeit“) 

Molekulare 
Thermodynamik

Beschreibt Stoffeigenschaften und 
Trennverfahren auf molekularer Ebene

Grundlagen im Bachelorstudium

Vertiefung im Masterstudium

Thermodynamik 
der Gemische
Phasengleichgewichte in 

Mischungen, treibende Kräfte für 
Stofftransport, chemisches 

Reaktionsgleichgewicht

Thermo I / II
1. und 2. Hauptsatz, 

Reinstoffverhalten und einfache 
Mischungen, Kreisprozesse, 

Wirkungsgrade

Thermische 
Verfahrenstechnik

Methoden zur Trennung von 
Mischungen
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Was ist Thermische Verfahrenstechnik?

Filtration

Mechanismus Flüssigkeit strömt durch 
eine Filterzone, während 
eine zweite (feste) Phase 
zurückgehalten wird

Triebkraft Newtonsche Kräfte

Þ Mechanische Grundoperation

Membran

Mechanismus (1) Unterschiedl. Löslichkeit
zweier Stoffe in Membran
(2) Unterschiedl. Diffusion
durch Membran

Triebkraft Chemisches Potential 

Þ Thermische Verfahrenstechnik
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TVT I – Rauchgasreinigung in Kraftwerken

WWF-Rangliste: Vier der fünf dreckigsten Kohlekraftwerke Europas stehen in Deutschland

(22. Juli 2014)
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Anwendung: - Chemische Industrie, Biotechnologie, Pharmaindustrie, ...

- Abwasseraufbereitung, Recycling von Prozessströmen
- Produktaufarbeitung

Destillation 
Praktikumsversuch Kristallisation und 

Chromatographie 
Absorption 
Rauchgasentschwefelung

Praktikumsversuch

TVT I - Methoden zur Trennung von Mischungen



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

A,B
(azeotrop)

A B

A,B

B

A
Apparat ?

Dimension ?

Kopfreinheiten ?, Kolonnendrücke

optimale Verschaltung ?
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… 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 Präsentation im Forum vor

Thermische Verfahrenstechnik II …

Behandelte Trennverfahren
• Destillation
• Adsorption
• Technische Chromatographie
• Membrantrennverfahren
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Molekulare Thermodynamik / Molekularsimulation
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Molekulare Thermodynamik / Molekularsimulation
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Aufgabe der Molekularen Thermodynamik: Berechnung von makroskopischen und 
mikroskopischen (Material)eigenschaften aus intermolekularen Wechselwirkungen
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wobei

weniger experimentelle Daten

Molekulare Thermodynamik

Motivation von (Verfahrens)Ingenieuren 
behandelte Systeme sind 
zunehmend komplex: 
Makromolekulare Systeme, 
biologische Vorgänge, Mizellen, 
Elektrolytlösungen (pH-
Abhängigkeiten) …

Þ prädiktive Modelle erforderlich Û molekulare Methoden erforderlich

Lernziele 1) Grundlagen der Statistischen Mechanik
2) Berechn. makroskopischer Eigenschaften aus molek. Größen
3) Entwicklung molekularer Modelle
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• Wertheim’s perturbation theory for anisotropic, directional 
interactions  Þ approach for associating interactions (H-bonding)

• in the limit of infinite association strength  Þ chain formation

(Gross, Vrabec,
Kleiner, 2005-2007)

(Gross, Sadowski
2001)

(Chapman, 
1988)

(Chapman, 
1988)

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

PC-SAFT Equation of state

F =    Fid +        Fhs +    Fchain +     Fdisp +     Fassoc +   Fmultipole
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nicht-assoziative, 
unpolare Stoffe (nAnP) 

nicht-assoziative, 
polare Stoffe (nAP) 

assoziative, polare 
Stoffe (AP) 

Anzahl der 
Komponenten 154(cp

IG) / 166 (MM) 412(cp
IG) / 466 (MM) 75(cp

IG) / 105 (MM) 

R2 (cp
IG) (T = 300K) 0,9897 0,9707 0,9770 

R2 (MM) 0,9644 0,9261 0,9340 

Anwendung der CoMT- CAMD Methode für das integrierte Prozess- 
und Lösungsmitteldesign der CO2 Abtrennung 

Marina Stavroua,c, André Bardowb, Joachim Großa 
a Institut für Technische Thermodynamik und Thermische Verfahrenstechnik, Universität Stuttgart, Deutschland 

b Lehrstuhl für Technische Thermodynamik, RWTH Aachen, Deutschland 
c Process and Energy Department, Delft University of Technology, The Netherlands 

Marina Stavrou 

Danksagung 
The work documented in this poster has been performed within the CO2 Catchup R&D 
program aimed at demonstrating and optimizing pre-combustion CO2 capture 
technology for the energy sector. This program is executed in a consortium of Nuon 
(part of Vattenfall), TU Delft and ECN. 

Traditionelle CAMD-Ansätze bei Lösungsmitteldesign: 
Vorauswahl von Kandidaten auf Basis von Heuristiken zu erwünschten 
thermophysikalischen Eigenschaften des Lösungsmittels (LM). Prozessoptimierung 
nur für die Kandidaten. 
Vorgeschlagene CoMT-CAMD Methode:  
Betrachtung des integrierten Designproblems: Optimierung der Prozessvariablen 
gleichzeitig mit dem Lösungsmittel. 
9 Keine Umsetzung von Heuristiken und empirischen Entscheidungen. 
9 Eine einzige prozessbezogene Zielfunktion. 

¾ cp
IG und MM mit QSPR hinreichend genau. 

 

CoMT-CAMD : 
¾ Löst das integrierte Molekül- und Prozessdesignproblem. 
¾ Wurde erfolgreich auf einen komplizierten Prozess implementiert. 
¾ Erlaubt eine deterministische Auswertung von gegenseitigen Effekten  

der molekularen Eigenschaften auf der Prozessebene. 
¾ Das optimale Design ergibt sich aus Bewertung der Gesamtleistung. 

Motivation 

Fallstudie: nicht assoziative, unpolare Lösungsmittel 

 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 

Ergebnisse 

Vorhersage der besten realen Komponenten: 

CoMT-CAMD Ergebnis:  
CoMT 

Molekül DEPG-5 Į-MBE 

C*tot , 
(€/TCO2,capt.) 

11,98 13,21 12,55 

m*, (-) 4,037 7,890 3,893 

ı*, (A) 4,510 3,585 4,385 

(İ/k)*, (K-1) 356,4 253,9 341,9 

P*des, (MPa) 0,13 0,12 0,13 

P*RG, (MPa) 0,81 0,82 0,80 

Erkenntnisse 

9Die beste Komponente ist 
eindeutig definiert 
(ĮMBE). 

 
9Die Top-Liste des 

Mapping-Schrittes enthält 
die besten 10 
Komponenten. 

 
 
• TLM,lean als zusätzlicher 

Freiheitsgrad bei der 
Optimierung erforderlich. 

9Į-MBE liegt im Parameterraum nah 
am Optimum und weist damit 
ähnliche Eigenschaften auf. 
9Į-MBE im Vergleich zu DEPG-5: 

Höherer LM-Verlust aber niedriger 
Energiebedarf  Ö 
Die Gesamtleistung wurde verbessert. 

Computer Aided Molecular Design (CAMD) 
hypothetisches Molekül  Ö   reales Molekül             

Î Abbildung jedes Moleküls durch einen Vektor von molekularen Parameter des 
PCP-SAFT Modells.  

Î Simultane Optimierung der Prozessgrößen und der molekularen Parameter. 
Î Betrachtung der molekularen Parameter als kontinuierliche Variablen:                 

kein mixed-integer Optimierungsproblem.  
Î Implementierung einer konvexen Hülle auf dem Suchraum der molekularen 

Parameter: Das optimale Molekül ist hypothetisch aber plausibel. 

Beste reale Moleküle durch lokale Approximation:  
Î Taylorreihenentwicklung der Zielfunktion um das Optimum.  
Î Identifizierung der realen Komponenten, die am besten die optimalen 

Eigenschaften wiedergeben („Datenbank Mapping“). 
Datenbank der molekularen Parameter: PCP-SAFT Reinstoffparameterdaten für 
1000 Komponenten verfügbar.  

Continuous Molecular Targeting (CoMT) 
Ö hypothetisches (optimales) Molekül        

Integriertes Prozess- und Molekulardesign (CoMT-CAMD) 

Spezifische Wärmekapazität id. Gas (cp
IG) und molare 

Masse (MM) des optimierten Moleküls 
Î cp

IG und MM: großer Einfluss auf die Gesamtleistung des Prozesses. 
Î Keine vorhandene Daten für das iterierte Molekül. 
Î Abschätzung mittels der QSPR Methode und der PCP-SAFT molek. Parameter. 

Vorhersage von cp
IG und der molaren Masse mittels QSPR  

und der PCP-SAFT Reinstoffparameter: 

Endgültige Auswertung der Top-Komponenten bezüglich Korrosivität, Toxizität usw 
erforderlich. 

Gesamtkosten 5% reduziert. 

Referenzfließbild und Problemformulierung: 

CoMT-CAMD Anwendung:   
physikalische Absorption zur CO2 Abtrennung 

QSPR Deskriptoren für cp
IG: QSPR Deskriptoren für MM:  
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Abb.3: Literatur- vs QSPR-vorhergesagte Werte für nicht assoziative, unpolare Moleküle 

--- ±10% Abw. 
--- ±10% Abw. 

cp
IG MM 

Name # 
Mapping 

# 
Real 

Ctot  
(€/TCO2,capt.) 

LM Emission 
(mg/Nm3) 

BIS(alpha-METHYLBENZYL) 
ETHER (Į-MBE) 1 1 12,55 18,17 

n-UNDECYLBENZENE 2 2 12,91 2,19 

n-DODECYLBENZENE 3 3 12,98 0,74 

n-TRIDECYLBENZENE 4 5 13,02 0,30 

n-TETRADECYLBENZENE 5 7 13,07 0,12 

n-DECYLBENZENE 6 4 12,99 4,93 

n-DECYLCYCLOHEXANE 7 6 13,05 5,36 

DEPG-5 8 9 13,21 0,48 

n-NONYLBENZENE 9 8 13,20 11,84 

DEPG-6 10 13 13,36 0,03 

n-HEXADECANE 11 12 13,35 6,40 

DEPG-4 12 10 13,31 8,89 

Abb.2: Durchführung einer kompletter CoMT-Iteration. 

Abb.1: PCP-SAFT Modell 

Molekulare Thermodynamik - Lösungsmitteloptimierung

molecular
structure

physically-based
equation of state

process
(e.g. absorption
/desorption)

design, inverse problem

analysis, direct problem

molecular
structure

physically-based
equation of state

process
(e.g. absorption
/desorption)

design, inverse problem

analysis, direct problem
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Molekulare Thermodynamik / Molekularsimulation

• neue molekulare Methoden erlauben die Vorhersage von 
Materialeigenschaften

• Grenzflächeneigenschaften, Struktureigenschaften

Grenzflächenspannung Viskosität

Lötgering-Lin, Gross, IECR, 2015Sauer, Gross, IECR, 2017
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„Poren- Adsorption / Desorption Hysterese“
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DFT: desorption path

DFT: adsorption path

molecular simulation
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Molekularsimulation

Nanokristalle

Lin et al., Materials Lett. 2001Kiely et al., Nature 1998Friedrich et al., Nano Lett 2009
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Herausforderung – Skalenübergreifende Modellierung
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Nichtgleichgewichts-Thermodynamik: Diffusion und 
Stofftransport
…führt zur Beschreibung der Entropieproduktion
• Ein Prozess ohne Entropieproduktion hinterlasst keinen Fußabdruck in 

der Umwelt
• Entropieproduktion ist ein Maß für die (Nicht)Nachhaltigkeit

… führt zur thermodynamisch konsistenten Beschreibung von 
Transportprozessen
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Fragen ?


