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Aufgabe 1

a) Die allgemeine partielle Stoffbilanz fiir die Komponente o lautet

dng

7:Gina_Goua Va 1
dt ’ tot VO (1)

In unserem Fall (Batchbetrieb) vereinfacht sich (1) wegen
0o = Zuaj rj, Gina =0 und Gout,a =0
j=1

zu
dng -
W =V ; Vaj T‘j (2)

Bei konstantem Volumen erhélt man mit c=n-V

de,, -
g:ZVajrj:l/'r (3)
j=1

Die Matrix der stochiometrischen Koeffizienten kann man einfach aus den Reaktionsghleichungen

A+B—C
A+C=D
ablesen. Sie lautet hier:

-1 -1
-1 0

Nach dem Arrhenius—Ansatz fiir eine Reaktion

—Ea lve
r=kye RT . H ce
e...Edukt

lauten die Reaktionsgeschwindigkeiten fiir die beiden Reaktionen
—Ea —Ea —Ea
1 =k19eET cacp und ro = ko+ g€ RT cpco — ka- g€ T cp (5)

Nach Einsetzen von (4) und (5) in (3) ergeben sich somit die dynamischen Gleichgungen fiir die
Konzentrationen der Komponenten zu

dCA —Ea —Ea —Ea
g - = —k10e T cacp — (ko+ g€ BT caco — ka- g€ BT cp)
dCB 3 *RETA

—, — Tt = —R1,0€ " CACB

dt

dCc —Ea —Ea —E4

o STr= ki,0e RT cacp — (kot+ g€ BT cace — ko— g€ BT cp)
dCD —Ea —Ea

ﬁ =T = k'2+’oe RT cpco — k'gfﬁoe BT cp

b) Die allgemeine Form der Enthalpie-Bilanz lautet

dH d
= Minhfl = Mouihify + Q+ P + Vdiz (6)



In unserem Fall ergibt sich wegen Batch—, wirmeisoliertem und isobarten Betrieb und gegeniiber
den anderen Groflen vernachléssigbar kleiner technischer Arbeit
dp

dt_o

M, = 07 Moyt = 0, Q = 0, P, ~0 und

die Anderung der Enthalpie zu
dH
N0
dt
Mit H = )" nq hq ergibt sich aus (7) nach Anwenden von Produkt— und Kettenregel

Ohg, AT dn,
;"“07@ +¥ha =0

und mit 7 = Cpa
dT dng
NaCpa—" = — ho ——
S T

Setzt man anschlielend fiir d(’ﬁ“ = Vo, ein, so erhilt man mit (2)

dT
Znac;moza = _Zhav Zya,j L _VZ (Z hal/a,j Tj)
e a J J @

Da )’ havVa,j = Arhj und n,/V = c, vereinfacht sich der Ausdruck zu
dT X2 Arhyr;
dt Y o Calpa

¢) Aus der Simulation in MATLAB stammen folgende Werte fiir die stationdren Zusténde:
(Die dazugehorenden Grafiken und das MATLAB—Programm befinden sich im Anhang.)

— Fall 1:
Ces.pGL ~ [0,5299  0,9904  2,5491 1,4605]7 in mol/l und Ty peL ~ 611.7673 K
Cospum = [0,5299  0,9904 2,5491 1,4605]7 in mol/l  und  Tigpum = 611.7673 K

— Fall 2:
CespaL ~ [0,0000 1,4377 1,1246 2,4377)7 in mol/l  und  Tu per ~ 378,6630 K
Cosmum = [—0.0000 1,4377 1,1246 2,4377)T inmol/l und  Tigpum = 378,6630 K

— Tall 3:
Cspar ~ [0,0172 1,1805 1,6561 2,1633)7 in mol/l  und Ty par ~ 466, 2936 K
Cosmum = [0,0000 1,1810 1,6556 2,1634]7 inmol/l und  Tigpum = 466,2937 K

Aufgabe 2

e Beschreibung der zeitlichen Anderung der gesamten Molmenge der Fliissigphase n” im Reaktor.
Ausgegangen werde von der allgemeinen Form der Stoffbilanz
dn
4 Gin - Gou v
dt vrve

Im Betrachtetem Fall vereinfacht sie sich wegen
Gin = O, Gout = GV und Vo=0
zu

dnt



e Herleitung der der dynamischen Gleichung fiir die Molenbriiche z,
Analog zu (8) gilt

dng

e __qVv
dt *
Anschlielend ergibt sich mit GX = yoGY und yo = koa
dn
— =k, QGV
at *

Mit ng = zon’ erhilt man durch Anwenden der Produktregel

dx dnt
L (e g‘/
T xai == 7kDL:EOL
" dt dt

und schlie3lich

dz, z,GY
o — Lol (1 k) ©

e Bestimmung des Dampfstroms GV
Aus der allgemeinen Form der Enthalpie-Bilanz (6) ergibt sich mit M;, = 0, Mywh™, = GVAY

und 92 = 0 fiir die Enthalpie-Bilanz der Fliissigphase

dH*
dt

Bei konstanter Temperatur erhélt man mit H* = Y z,n”hL, Gleichungen (8) und (9) nach
Anwenden der Produktregel fiir die linke Seite von Gleichung (10)

. hLﬂ+ZnLhLdﬂ=—GVZx e+ GV S R (1— ko)
ally dt aq¢ atfo o @

=GRV +Q+ P, (10)

Die rechte Seite von Gleichung (10) vereinfacht sich nach Einsetzen von hY =" h¥ ko2, zu

G > hlkatoa+Q+ P

Daraus ergibt sich schliellich
Q+ P =G" > (hfwaka — hizaks)

und somit

Q-+ P
2o Taka (hy —hE)
e Mathematisches Modell

Mit Gleichung (11) lésst sich nun anhand der Gleichungen (8) und (9) das vollstéindige mathema-
tische Modell aufstellen:

GV =

(11)

dn® Q+h

dt Y va(hY —hk)

dze g Q+ P
o _ Ta g g

at b TR S T R

Um dieses zu losen, werden nur noch neben den Parametern und den Gleichungen fiir Q und P,
die Anfangsbedingungen der Differentialgleichungen benétigt:

nA0 nB,o ne,o
ny =600mol  xs0=-—7=0,25 apo=-—72=02  zc0=—2 =0,55
n n ’ n
0 0 0



Anhang

— CA
— C5 [
—_Cc 1
= — Cy
g |
£
()
1 1 1 1 1
1 12 14 1.6 18 2
x 10"
620 T
—{—TH
N
£ =
=
500 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 0.2 04 0.6 0.8 1 12 14 16 18 2
tins x 10"

Abbildung 1: Simulierte Verldufe von Konzentrationen ¢, (t) und Temperatur T'(¢) im Fall 1

o o o
O w >
1

o
o

cinmol/l
w
T

TinK

360 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
tins

Abbildung 2: Simulierte Verldufe von Konzentrationen ¢, (t) und Temperatur T'(¢) im Fall 2
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Abbildung 3: Simulierte Verldufe von Konzentrationen ¢, (t) und Temperatur T'(¢) im Fall 3



% hauptfile zu prozessdynamik ha iibung 3

A et e e e +
%o steffi klinge - stk03 - 168209
A +

function ha3_1;

% TABULA RASA === m oo oo oo

clear all; % alle variablen loschen
close all; % alle fenster schlieflen
clc; % ausgabefenster loéschen
for i = 1:3
% KONSTANTEN ======—— e e e e e e e e e e e
p.-R = 8.314; % univ. gaskonstante [J/molK]
p.sk=[-1-1;

-1 0 ;

1 -1 ;

0 11; % stochiometrische koeffizienten [-]
p-k0 = [ (3E-11)/60 0 H

(5E-13)/60 (2E-16)/60 1; stofaktoren [.../s]

p-Ea = [ -90e3 0o

=

-106e3 80e3 1; % aktivierungsenergien [J/mol]
p.cp = [ 121.3 112.4 218 373 ]; % spez. wirmekapazitdten [J/molK]
switch i

case 1

=

p.rh = [ -26e3 -26e3 1; reaktionswarme [J/mol]

t_end = 20000;

case 2
p.rh = [ 26e3 26e3 1; % reaktionswdrme [J/mol]
t_end = 50;

otherwise
p.rh = [ 26e3 -26e3 ]; % reaktionswdrme [J/mol]
t_end = 300;

end

% ANFANGSBEDINGUNGEN === === m o m oo oo e
c0O = [6 50 0 500]; % anfangswerte zum iibergeben

% DGL-LOSEN =====mm oo e e e e e e e e e e e e e e e e
[t,z] = ode45(@ha3_2, [0 t_end], cO, optimset, p );

% GRAFISCHE AUSGABE === === o e oo e e oo
figure(i)

subplot(2,1,1) % erster subplot

plot( t,z(:,1), t,z(:,2), t,z(:,3), t,z(:,4), ’linewidth’,2);
set(legend(’c_A’, ’cB’, ’c.C’, ’c.D’),’FontName’,’Times New Roman’);’ legende
title(strcat(’Verldufe von Konzentrationen und Temperatur im CSTR, Fall ’,...

num2str(i)),’fontsize’,12); % plot-titel
ylabel(’c in \it{mol/1}’,’FontName’,’Times New Roman’); 7 y-achse beschriften
grid on; % liniengitter an

set(gca,’Ylim’,[0 6], ’FontName’,’Times New Roman’);
% achsengrenzen & schriftart &ndern

subplot(2,1,2) % zweiter subplot

plot( t,z(:,5), ’linewidth’,2);

set(gca, ’FontName’,’Times New Roman’);

set(legend(’T’), ’FontName’,’Times New Roman’);

ylabel(’T in \it{K}’,’FontName’,’Times New Roman’); %, y-achse beschriften



xlabel(’t in \it{s}’,’FontName’,’Times New Roman’); % x-achse beschriften
grid on; % liniengitter an

% NUMERISCHE BERECHNUNG DES STAT. ZUSTANDS —----=============———m————mmm—— oo
dlSp (Strcat ( )========== Fg]] ° , numzstr(i) s ) m===m========== ) ) 5

z_stat_num = fsolve(@ha3_2_stat, z(end,:), optimset, p)
z_stat_dgl = z(end,:)

end ), for i=1:3

% hilfsfile (fiir odesolver) zu prozessdynamik ha iibung 3

f A +
% | steffi klinge - stk03 - 168209
A +

function dz = ha3.2(t,z,p);

% BERECHNNGEN === == = o oo e e e e e e e
p.-k = p.kO.*exp(-p.Ea/p.R/z(5)); % rg-konstanten

% ALGEBRAISCHE BEZIEHUNGEN === m e m e e e e oo
r(1,1) = p.k(1,1)*z(1)*z(2); % rkt-geschwindigkeit 1. rkt.
r(2,1) = p.k(2,1)*z(1)*z(3) - p.k(2,2)*z(1); % rkt-geschwindigkeit 2. rkt.

% DIFFERENZIALGLEICHUNGEN === m o oo oo oo

dz(1:4) = p.skx*r; % konzentrationen
dz(5) = -(p.rhx*r) / (p.cp*z(1:4)); % temperatur
dz = dz’;

% hilfsfile (fiir num. ber. d. ss) zur prozessdynamik ha iibung 3

f A +
% | steffi klinge - stk03 - 168209
Y A +

function z_stat = ha3 2 stat(z,p);

% BERECHNNGEN === = = m e o e e e e
p.k = p.kO.*exp(-p.Ea/p.R/z(5)); % rg-konstanten

% ALGEBRAISCHE BEZIEHUNGEN ——=====m= === = oo o e
r(1,1) = p.k(1,1)*z(1)*z(2); % rkt-geschwindigkeit 1. rkt.
r(2,1) = p.k(2,1)*z(1)*z(3) - p.k(2,2)*z(1); % rkt-geschwindigkeit 2. rkt.

% DIFFERENZIALGLEICHUNGEN — === === == oo
dz(1:4) = p.skx*r; % konzentrationen

dz(5) = -(p.rh*r) / (p.cp*z(1:4)’); % temperatur

z_stat = dz’;



