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Chemische Verfahrenstechnik

*Historische Entwicklung
“Arbeitsfelder
*Ausbildungsinhalte

*\Vorlesungsangebot
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Entwicklung der Chemische Verfahrenstechnik " g

Verfahrenstechnik

= Stoffumwandlung durch chemische Reaktion

= Bindeglied zwischen Verfahrenstechnik und Chemie

» Scale-up von Labor zu Produktionsmal3stab
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Chemische Reaktionstechnik dad
Chemie: :
Ausarbeitung Synthese &= P
abgeschlossen A ) 4 :
Verfahrenstechnik: % U :
Produktion grof3erer : Q
Mengen o 1
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“Got a few problems going from lab
scale up to full-scale commercial.”
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Aufgabe des Ingenieurs:

- Apparatebau
- Vermischung
- Warmeabfuhr
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Arbeitsfelder

Pharmakologie:

Wirkstoffabbau
Chemische Im Korper Brezgﬂz’c;)ff-
Energiespeicher
\ / KFZ-Abgas-
Chemische —Y reinigung
Industrie <= Chemische
Reaktionen \ (Bio-) Polymere
Pharma-

Industrie / & \ neue Werkstoffe

Biotechnologie = Lebensmittel-  Halbleiter-
technik herstellung
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Methoden der chemischen Verfahrenstechnik

Verfahrenstechnik

Kinetik
chemischer
Umsetzungen

Thermodynamik

Modellierung von
chemischen Herstellprozessen

» Prozessmodell

(Makroskala)
Detailliertes Modell
(Mikroskala)

Warme- und Stoffaustausch,
Stromungsmechanik
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Institut fur Chemische Verfahrenstechnik

» Reaktionstechnik
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

= Virtuelles Materialdesign
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

» Upscaling: von der Mikro- zur Makroskala
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

= Polymer- u. Membrantechnik
Dr. Vladimir Atanasov

Universitat Stuttgart
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Beispiel Reaktionstechnik

Thermogewebe

*M.Sc. Christian Walter
(Doktorand)
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Thermogewebe

» Kapillarrohre (Schussdrahte)

(Innendurchmesser < 2mm)

 Drahtstruktur (Kettdrahte)
(Durchmesser 50 — 200 um)

Industrielle Fertigung Einbau in Rahmen Katalytische Beschichtung

Universitat Stuttgart
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CFD Simulationen

Durchfiihrung von Simulationen mit zufallsbasierten Geometrien
zur Berechnung von Druckverlust (Euler-Zahl), Warmeubergang
(Nusselt-Zahl) und Temperaturverlauf entlang des Drahtes (AT,))

¢

Nu = (¢ d2)0'51€1’53 ReOA-l

Eu

(2D1; + 1)F*® = 14.8 Rey ' + 1.17 Re; %208

_ 1 _ |4hgs
ATy N (Tg,in B TC) (1 B cosh(mlw)) m= Ay dq
Geschwindigkeitsfeld Temperaturfeld

max

min min
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Modellentwicklung - Vereinfachung
Vereinfachung der Geometrie auf reprasentativen Ausschnitt und
Berechnung der Reaktion und Warmeubergange auf einem Rohr
Oberflache Gas/Wand
Kihmittel o EpRkton Zavign
, . Wand
: ""l’"ll (Rohr+Drahte)
)
Z::m!llmllm{ulmwlllll I j [Gas)
N Wl ||||
§||u|||'!n'{":':lu!"" l ||||||| I Rohrinnenflache
..... il \ Wand/Kithimedium
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lmu, ----- R "
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Modellentwicklung - Vereinfachung
Vereinfachung der Geometrie auf reprasentativen Ausschnitt und
Berechnung der Reaktion und Warmeubergange auf einem Rohr
| o AT -
G m :A T, out—in T, |
Kuhlmittel L =% e fgout 9@ |
- o @
A LI
i _PGF(HTS)  » wyri Turs()i
ey =ity elilei s
"" ” ‘ 1 Aw.g
l||| i
' ..s’ff"'!';"ﬂm'""'"“'"mk‘ Wand (Rohr+Dréhte) T,, ()
IIIII ' ",::'In. \ .
N L
| ----------------------------------- 1
N ' PGF (Wand/Flussigkeit)  Trw(x) |
I wa
my o - i
(- Flussigkeit Tr (x) Tr qus

-
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Modellentwicklung - Anpassung an Kinetik

Reaktionskinetik:

CO,-Methanisierung:

CO-Methanisierung:

Wasser Gas Shift:

Anpassung an Experimente:

S )
b, —[3Ec3]

Keramikmonolith

CO,

il

Universitat Stuttgart

Molanteil / -

CO + H,0 2 CO, + H,

CO, + 4H, 2 CH, + 2H,0

CO + 3H, = CH, + H,0

4
PeHAD? _PHyPCO,
~ _ by(T)\| CHaPH207 Tk (T)
"= "33 2
PH, (DEN(T))
== b (T) (p ) pz?izzpco)
— —2 —
2 piis (DEN(T)) CH4PH20 gy (1)
PH,PCO,
- 2
3 PH, (DEN(T))
0.06 = 0.12
Ty
=~ -~ d CH4_
0.05 AN 0.1 - H,0
~
0.04 0.08 H,
. *CO,
003~  _ . 0.06
-~ - -
0.02 - 0.04 .
e * Experiment
0.01 o.oz\‘_.__ = Simulation
(] - - HE
) JE==-- GGW
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Anwendung: Power To Gas Verfahren

. k

CO,-Methanisierung: CO0, + 4H, 2 CH, + 2H,0 AHZ®% = —165,12 _]l

mo
Stromnetz
{ g
T
BHKW
Gas-

speicher

HO| |0,
Elektrolyse
H,-Speicher

Biogasspeicher
CO, CH, H,O

Methanisierung
CO, +4H, 2 CH, + 2H,0

Biogasanlage

CO, CH, H,0
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Warmeintegriertes Reaktorkonzept
Reaktorkonzept mit Verdampfung
Nutzung der druckstabilen Rohre und Isothermie der Verdampfung
- A
Vorheizen| Isothermer Vorheizen P I
Gas Reaktions- / Verdampfungsteil [JKuhimedium \® Ty =37395°C
1 3 . px = 220,64 bar
iiberkritisches Fluid
l it s |t \/ |
HeiBdampf oder
\ tiberhitzter Dampf
Ed u kt " » » ;?&Z;]:;‘? ::: j P\ .T'=const @ {gr?:ctﬁznmgp;gs(;:lcirgtcr Dampf
: § Nassdampf o
4t ¢ ‘
—
Produkt  satt- /HeiRdampf Flussiges Wasser
100 bar ~100 bar

Verstromung in
Dampfturbine
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Warmeintegriertes Reaktorkonzept

Reaktorkonzept mit Verdampfung
Nutzung der druckstabilen Rohre und Isothermie der Verdampfung =

Verdampfungsfluktuationen in den Rohren fihren zu Isothermie

200 Twlire Ttybe
175 o\
Tyin = 300°C

(350 | —
325/
©

400

E
275 Tyim = 160°C

50

0 2 4 6 8 10
Rohrkorrdinate / cm
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Aufgabe des Ingenieurs:

= Verstandnis fur Zusammenwirken von

chemischen Umsetzungen (CO, CO,, H,,CH4)
und Warmedubertragung

= Vermessung der Geschwindigkeit von
Reaktion und Speicherung

* Entwicklung eines einfachen mathematischen Modells

Universitat Stuttgart Datum



Institut fur Chemische Verfahrenstechnik

» Reaktionstechnik
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

= Virtuelles Materialdesign
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

» Upscaling: von der Mikro- zur Makroskala
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

= Polymer- u. Membrantechnik
Dr. Vladimir Atanasov

Universitat Stuttgart
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Beispiel Virtuelles Materialdesign

Solare Kiihlung

* M.Sc. Marc Scherle
(Doktorand)
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Virtuelles Materialdesign SR i

= Beispiel: Solare Kiihlung mittels Adsorptionsverfahren

Desorber

p A Kondensator

Adsorber

Verdampfer

. - = > T Coefficient of performance
T3=15°C Ty, =40°C T, =90°C

tcycle , dt
COP - fotc cle 'QV
fo g QD dt
» Prozesssimulation: Zyklische Betriebsweise
= Detalllierte Beschreibung des Adsorptionsvorgangs Specific cooling power
tcycle r
SCP = fo QV dt
tcycleMAds
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Adsorptionskaltemodul mit monolithischer Aktivkohle

= Adsorptionskaltemodul

dp”
dt

1 dM?"  pges dX

CAY dz e dt

MeOH (g)
Desorption

Adsorption

Energie- und Stofftransport

< b > -
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Warmetragerfluid

Edelstahlflachrohr
Monolithische Aktivkohle

Beschreibung des Stoff- und Energietransports mithilfe von
Massen- und Energiebilanzen

—p Herausforderung: Optimierung der Aktivkohle fur die
Adsorptionskalteanwendung

= Monolithische AK: Aktivkohlepulver mit keramischem Binder extrudiert

Universitat Stuttgart
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Integriertes Adsorptionskaltemodul ittt i

R. Burk et.al., Modul fiir eine Adsorptionswarmepumpe, DE102011079586A1

Universitat Stuttgart



Flachrohre mit Aktivkohleplattchen

Fragestellung: Wie kbnnen Warme- und Stofftransport in den
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Aktivkohleplattchen optimiert werden flr den Adsorptionskalteprozess?

Vorgehen:

1. Virtuelles Materialdesign mithilfe von Simulationen zur Identifikation einer

optimalen Strukturierung

2. Herstellung der strukturierten Aktivkohleplattchen & Experimentelle

Bestatigung des verbesserten Materials

Universitat Stuttgart
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Vergleich strukturierter und unstrukturierter Adsorbenzien &

Fragestellung: Wie kann Warme- und Stofftransport in Adsorbens-Plattchen

optimiert werden flr den Adsorptionskalteprozess?

> —

Herstellung
unstrukturierter
Plattchen

Herstellung
strukturierter
Plattchen

Universitat Stuttgart
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Vergleich strukturierter und unstrukturierter Adsorbenzien %

0.7

0.65 t

/_

——o—— Strukturiert Strukturierung liefert
—=— Unstrukturiert deutliche Verbesserung des
Wirkungsqgrades (COP)!

0.6

max
process

P

CO

0.55 ¢}

0.5

0 1000 2000 3000 4000 5000
geforderte SCP /(Wkg'l)
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Aufgabe des Ingenieurs:

» Quantifizierung des Stoff- und Warmetransportes
= Design & Auswahl geeigneter Materialien

= Design der Warmepumpe

= dynamische Simulation und Optimierung der Warmepumpe

Universitat Stuttgart



Beispiel: elektrochemische Reaktionstechnik

Flissigkeitsbatterie

* M.Sc. Jiabing Xia

Universitat Stuttgart
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Funktionsprinzip

NaOH
Storage
HCI
Storage

|

Salt Water

Universitat Stuttgart
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Aufbau eines Stacks

NaOH out| O} NaOH in
NaC(l out U é
2 Extra CEM for
Positive Electrode

-—m oo 1022 32
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Aufgabe des Ingenieurs:

= Grundlagen Elektrochemie

Aufbau und Betrieb Prototyp
= Optimierung des Aufbaus
= Auswahl und Bewertung der Membran

= Simulation der Leistungsverluste

Universitat Stuttgart



Institut fur Chemische Verfahrenstechnik

» Reaktionstechnik
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

= Virtuelles Materialdesign
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

» Upscaling: von der Mikro- zur Makroskala
Prof. Dr.-Ing. Ulrich Nieken

= Polymer- u. Membrantechnik
Dr. Vladimir Atanasov

Universitat Stuttgart
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Grundlagen

Thermodynamik
von Mischungen Strémungsmechanik

l Chemische
Reaktionstechnik | _

L

Modellierung verfahrenstechnischer Prozesse _

| Spezialisierung: Chemische Verfahrenstechnik I

Universitat Stuttgart
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Vorlesungsangebot zum Spezialisierungsfach
Chemische Verfahrenstechnik

Chemische Reaktionstechnik lll = Industrielle Reaktionstechnik

Vertiefte Grundlagen der technischen Verbrennung

Nichtgleichgewichts-Thermodynamik: Diffusion und Stofftransport Thermodynamik

Polymer-Reaktionstechnik
Teil 1: Mechanismen und Praktikum
Teil 2: Berechnung und Simulation

Elektrochemische Verfahrenstechnik
Lithiumbatterien: Theorie und Praxis

Prozessfuhrung und Production IT in der Verfahrenstechnik Regelungstechnik

Universitat Stuttgart



Chemische Reaktionstechnik Il
Grundlagen mehrphasiger Sys
Simulation

Chemische Reaktionstechnik Il
Vertieftes Verstandnis, Praxis

Vertiefte Grundlagen der technische
Theorie, Grundlagen

Universitat Stuttgart
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Polymerreaktionstechnik |
Grundlagen, Basiswissen,

Polymerreaktionstechnik Il
Berechnungsmethoden, M

Universitat Stuttgart
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Chemische
Verfahrenstechnik

Elektrochemische Verfahrens
Ubersicht, Theorie El

Lithiumbatterien: Theorie und
Spezialvorlesung zu

Universitat Stuttgart



Vielen Dank fur lhre
Aufmerksamkeit!
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Institut fur Chemische Verfahrenstechnik
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