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In sinem gekihitan, von Ldsungsmitiel kontinuierlich durchstromten
Rohrkesset (zylindrische Form) laufen mehrere Reaktionen ab. Die
Reaktionsrate ist dabei sowohl von den Stotfkonzentrationsn als auch
von der Temperatur im Reaktor abhangig. Es $ei angenommen, dass
eine Molzahlanderung duwch Reaktionen Einflul aut das zsitlich
veranderliche Reaktionsvolumen hat. Der Volumenstrom des Ablautes
kann durch die Poleni Uberlautformel beschrisben werdsn. Uber die
Aulenwand das Aeaktors wird mit der Flilssigkeit im Kdhimantel Warme
ausgetauscht.

Autgabe 1

1.1 Welche drei "Bausleine® werden bei der Modellierung eines verfahrenstechnischen Syslems bendtigt?
Nenna ain paar Beispiele fir alle drei Bausteine. (1,5 P)

1.2 Identifiziere Eingangs- Zustands- und Ausgangsgréfen im vorieganden System und benenne einige
Systemparameter. (2 P)

1.3 Klassifiziere das gegebens Systemn und edauters kurz mindestens drei seiner Eigenschaften. (1,5 P)

1.4 Stelia die Matrix der stochiometrischen Koeffizienten lir das gegebenen Reaktionssystem auf. (1 P)

1.5 Gib dis Kinetiken dar Reaktionan untar Einbeziehung des Amheniusansatzes an. (1,5 P)

Aufgabe 2

2.1 Sielle die partiellen und die totale Massenbilanz in integraler Form fir das gegebene System auf und
erliutere die Bedeutung der einzeinen Terme. Forme disse 50 um, dass sie die zeitliche Andarung der
Stotimengen im Reaktor beschreiben. Kommentiere die durchgefthrten Umformungsschwitte. Warumn taucht
in der Gesamtmassenbilanz kein Reaktionstarm auf?

Um walchen Typ von Gleichung handsit as sich? Sind diese linear oder nicht, und woean liagt dies? (6 P)

2.2 Wie gewinnl man aus der lokalen Bilanz fir die Gesamisnargie die Differentiaigleichung zur Berechnung
des Temperaturfaldes (in kurzen Stichpunkten). Entwickle aus der integralen Form der Enthalpiebilanz des
Reaktors die dynamische Gleichung Iy die Reakiortempaeratur. Erlautere hierbsl die Bedeulung der
ainzetnen Terme und begriinde kurz, welche Terme aus der Enthalpisbilanz vernachldssigt werden kénnen.
Urmn walchan Gleichungstyp handalt as sich hier? ist diesar linear odar nicht, und woran liegt dies? (6 P)

2.3 Welche Angaben fahlen nun noch, um diesas mathamatische Problem zu Wsen? Gib dis entsprechenden
Werla an. (1 P}

Aufgabe 3

3.1 Implamentiore das Modall in Matlab unter den angegebsnen Bedingungen. Wahle dabai sinnvolle
Zeitintervalle und stelle die Ergebnisse in geeignetar Form dar. (8 P)

3.2 Der Reakior wird permanent von einem Gemisch aus Edukt A und dem Lésungsmittel durchstromt. Zum
Zeitpunkt =0 wird durch Zudosierung von Edukt B die Reaktion in Gang gebracht. Stelle das

rb___ e Anlaufvarhalten des Reaktors dar und eriautere die Ergebnisse. Als Zielprodukt soll Kemponente D

betrachtet werden. (3 F}

3.3 Nachdem der Produkionsinganiewr die Anlage wie unter Aufgabertall 3.2 in Betrieb ganormmen hat, geht er
zu ainer Besprechung die kurzlristig einberufen wurde. Nach 2000 s kommit es unbemerkt zum Austall der
Kiihlung (es wird keine Reaktionswirme mehr ausgekoppell g=0). Zu weicham Zeitpunkt wird eing kritische
Temparatur von 350 K ameicht?

Bei Uberschreitung dieser Temperatur wird Alarm ausgeldst und der Ingenieur renmt haslig zur Anlage
zur(ick. Welche Moglichkeden hat er, urn die Temperatur so schnel wie maglich wieder unter 330 K zu
bringen? Dokumentiere Deine Losungsvorschiige anhand von Diagrammen. (4 P)

Gegeben;

Allgemeine Gaskonstante R = 8,314 JmolK

Standardtemperalur: T = 293.15 K

Warmeausiauschfiiche: A, = 160 m?

Warmedurchgangskoeffiziant: k, = 50 W/n@/i

Temperatur Kiihiflissigkeit: T, = 278.15 K

Querschnittfidche das Reakiors: Ag = 1.6 n?

Fiillstandshéhe bis zur Uberlaufkante: bk = 2.6 m

Uberstandshihe des Reaktorinhaltes: hy = Reaktionsvolumery Ag - hk
Ubsrlaufkonstante: € = 5 m'¥s

Poleni Uberlaufformel 2ur Bestimmung des Ablaufvolumestroms: Voa= ¢« ha*® Hirhe > 0

Raaktionskinstische Daten:

Kou ko E. inJimol | Ex indfmol | A in Jmol
Hauptreaktion |2A+B —C | 1-10 *m%mof's - 20:10° ; 210
Folgereaktion [A+2C « 20| 140 *m%mot’s | 1.10 *'m%/mol-s 1510° 15107 e
Paralielreaktion|C+D - E | 5-10 “m%mol-s - 157107 ) 08-10*

Anfangsbedingungen: nyg = 250 kmol, nga = 0 kmal, nce = O kmol, npp = 0 kmol, Rea = O kmMol, Nuawerus = 37.5
kmol, Te= 32315 K

Zulaufbedingungen: e = 1.25 kmol's, fiaxn = 0.3 kmols, ficy, = 0 kMol/'s, fip, = 0 kmol's, Miee = kmol's, Mevee =
0.0375 kmols, Tw= 323,15 K

Spezitische Warmekapazitaten: coa = 12 J/mob-K, ¢ = 20 J/molK, ¢pc = 18 FmolK, cup = 30 J/mobK, ¢ = 22
JIMOLK, Cpuovan = 52 J/mol-K; {Cqist kaing Funidion von T1)

Molare Volumen: Vma = 1-10 * m¥mol, Ve = 210 * m¥mol, Ve = 1.5-10 * m¥mol, Viwo = 2410 m¥Ymol, Ve =
1010 * mYmol, Vinswent = 4-10 % m/meol; (Mischungen verhaltan sich ideal!)
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Aufgabe 1

1.1)

1.2)

1.3)

1.4)

1.5)

Zur Modellierung verfahrenstechnischer Systeme werden i.allg. drei Dinge benétigt:

— Bilanzen
— Kinetiken

— Thermodynamische Gleichgewichtsbeziehungen

So konnen durch die Materialbilanz z.B. Konzentrationen, Volumina, Stoffmengen oder
die Gesamtmasse bilanziert werden. Zusammen mit passenden Ansitzen fiir die Beschrei-
bung der Kinetiken der Reaktionen, der Warmeleitung oder des Stofftransports als auch
mit thermodynamischen Beziehungen (thermisches Gleichgewicht etc.) kann ein mathe-
matisches Modell des Systems erstellt werden, was anschlieend mit geeigneten Methoden
gelost und simuliert wird.

Der Index a bezeichne von nun an die einzelnen Komponenten. Im Ubrigen werden alle
Variablennamen und Formelzeichen aus der Aufgabenstellung sowie dem Skript direkt
iibernommen und somit nicht ndher erklirt. In dem vorliegenden System sind

— Eingangsgroflen: nq in, Tin,

— Zustandsgroflen: ng, T,

Ausgangsgrofien: 74 0ut, Lout,

Systemparameter: Ay, ky, Tw,AR, bk, .- .

Es handelt sich um ein nichtlineares, zeitinvariantes, deterministisches, kontinuierliches,
mehrdimensionales aber ortlich konzentriert angenommenes System. Es ist
— nichtlinear, da (z.B.) die Ansitze fiir die Reaktionsraten nichtlinear sind,

— zeitinvariant, da die Eingangsgrossen und Systemparameter nicht von der Zeit abhéngen
(Ausnahme: Aufgabenteil 3.2),

— deterministisch, da das System dem Kausalitdtsprinzip gehorcht,

kontinuierlich, da alle Eingangs—, Zustands—, Prozess— und Ausgangsgrofien sowie die
Zeit kontinuierlich sind,

— mehrdimensional, da die einzelnen Komponenten (sechs) sowie die Systemtemperatur
betrachtet werden

— ortlich konzentriert, da der Reaktor als ideal durchmischt angenommen wird.

Aus den Reaktionsgleichungen kann v direkt abgelesen werden:

-2 -1 0
-1 0 0

v=1|1 -2 -1|. (1)
0o 2 -1
0 0 1

Seien die drei Reaktionen in Indizes durch grofle, romische Zahlen gekennzeichnet, die
Richtungen der Reaktionen hingegen durch p fiir die Hin— und m fiir die Riickreaktionen.
Die Kinetiken ergeben sich nach dem Potenzansatz zu:

rr = k[CAQCB (2&)
rrr = k‘][pCACC% _kIImCD2 (Qb)
rrrr = krrrcecep (2¢)



Wobei, mit dem Arrheniusansatz fiir die Reaktionsgeschwindigkeitskonstanten,

Ear

kr = ]'4507167ﬁ (3&)
_Eagrp

krrp = kormpe " ET (3b)
_Earmm

kirm = kogrme BT (3¢c)
_Fagrr

krrr = kogrre” " RT (3d)

Aufgabe 2

2.1) Die partielle Massenbilanz in integraler Form fiir die Komponente « in diesem (6rtlich
konzentrierten) System lautet:

dt = ma,in - ma,out + UaV (4)

Durch Summation der Terme von (4)

dm, d d . .

[e3

ergibt sich mit ) 1, = die Gesamtmassenbilanz hingegen zu:

dm . :
E = Min — Mout (5)
In ihr treten keine Quelle/Senke—Terme auf, da, auf Grund der Massenerhaltung (die Mas-
se ist eine Erhaltungsgrofe), die Summation der Produktionsterme verschwinden muss.

Mit den Beziehungen m, = n,M, sowie 0,/M, = 64 = ngl Va,jTj, wird (4) umge-

wandelt in die partielle Stoffbilanz

dn III
dta — ﬁa,in — ha,out + VZI Va,j T (6)
J:

Oder, in der Simulation spéter verwendet, mit o = ¢,V und 14 out = Na

dn III
T: = ‘/inca,in - ‘/outca +V z; Va,j Ty (7)
j=

Die Gleichung (7) ist eine nichtlineare Differentialgleichung aufgrund der nichtlinearen
Ansitze fiir die Reaktionsgeschwindigkeitskonstanten (Arrheniusansatz) sowie dem Po-
tenzansatz fiir die Reaktionsraten.



2.2)

Folgende Beziehungen werden fiir die konkrete Implementierung benttigt:

Vo= Y et (8a)

Vin = Y o Nain Ua (8b)

Vou = ca (V/Ar—hi)"® (8c)

Cain = TNain/ Vin (8d)

Ca = Na/V (8e)
Analog ergibt sich aus Summation und Umformung von (4) die Gesamtstoffbilanz:

(STZL = Nin — Mout + Z |4 Z]Iilj Va,j Tj (9)

In ihr tritt gegeniiber (5) ein Quelle/Senke-Term auf, da die Stoffmenge keine Erhaltungs-
grofe ist.

Von der lokalen Bilanz der Gesamtenergie

0 0
E(pe) = —a—Zk(pevk + P; jkV; + qk + Zpaf] aVj,a (10)

wird zuniichst mit Hilfe der Beziehung e = v?/2 + u und (daraus abgeleitet)

P P 10,
E(P) 8t( )"'5%( )

der Anteil der kinetischen Energie abgezogen und so, nach Umformen u.a. mit der lokalen

Form der Gesamtmassenbilanz 0p/0t = —0(puy)/0zk, die Bilanz der inneren Energie (in
lokaler Formulierung) erreicht:
0 0 , v,
2 (pu) = -2 b — P 20 11
8t(pU) 8Zk (pu’l)k+qk)+;fk, Jk, Jkazk ( )

Im zweiten Schritt wird die aus der Definition der Enthalpie h = u + p/p gewonnene
Beziehung

0 0 Op

i = Z(ph) — £

5 (P0) = 5;(0h) — =,
in die Bilanz der inneren Energie (11) eingesetzt. Mit der lokalen Form der Gesamtmas-
senbilanz Op/0t = —0(pvy)/0z; und der direkten Beziehung

avj 811]

823 N paz
ergibt sich daraus die lokale Enthalpiebilanz

9] ) 9]
P—- (thk+Qk)+Uk +kaajka ik

ov;
a(ﬂ)—a 2

o (12)

Der Druckterm in ihr beachtet dabei nur noch die Reibungsarbeit, nicht jedoch die Kom-
pressionsarbeit. Im letzten Schritt wird die Enthalpiebilanz nun zusammen mit der der
komponentenweisen Massenbilanz in das totale Differential der Enthalpie:

d dT oh\ dp dcg
&h(T Py Ca) = Cpa'i' (ap> E—F;haﬁ

eingesetzt. Es ergibt sich so die lokale Formulierung der Differentialgleichung fiir das
Temperaturfeld

or | (oh)_,
Priar T 1P\ op

_ an oT . aha 81}j
= Z haoo aizk PCpUJaizj + ;]k,a (fk,a 32k> ijajk

«



Integration der lokalen Enthalpiebilanz (12) liefert schlielich die integrale Form der Ent-
halpiebilanz

dH . d
E = Hi, — Hout +q+ V(T]t) (14)

Die linke Seite dieser Bilanzgleichung entspricht dabei der Akkumulation, die ersten beiden
Terme der rechten Seite der Zu— bzw. Abfuhr an Enthalpie durch den Zu— und Ablauf,
der letzte Term ist die sog. technische Arbeit und verschwindet bei konstantem Druck.

Somit ergibt sich mit H =3 Noho(T) und 72 = Ve bei konstantem Druck

Z;t( naha(T)) = Vin 3 cnnloin(Tin) = Vo 3 ol (15)

Fiir die molaren Enthalpien kann dort der lineare Ansatz
T
Fa(T) = RO.(T") + / e (0)dD & RE(T?) + 6 (T — T°) (16)
I

eingesetzt werden. Wird dann die Produktregel angewendet, folgt fiir die linke Seite

Z ((lit |:na(h9 (Te) + (T — Tg)):|

=hg

_Zh +Znadt (h" (T%) + &p.o(T — T"))
dna -
_ Z m E ;nacp’a (17)

Setzt man (17) (und (7) fiir das dny/dt) in (15) ein und stellt die Terme um, ergibt sich

g Z naép,oc = ‘./in Z Ca,iniloz,in - ‘./out Z caﬁa + q+
e @ o

<Zh ‘/;I]COLIII Zh Voutca+zh VZ VOéJT]>
—szcam aln_ a +q—vz7"jhaza’/a7j
J

= Via > cain (B(T") + GpalTin = T) = RE(T?) = 6y.0(T = T%) ) +
+q— VZT]‘ iLO, Zaua,j iba
J
=Via Y Cainlpa(Tn —=T) + 0=V > 15 Y Ve hO(TY) +

J
— VY 1 Ya Vo Epa(T = T7)
J
= ‘/m(,rm - T) Z Ca,inép,oz +q— 14 Z Ty ARHG(TG) +
’ ' (18)
~ V> rj Apé,(T - T7)
J
Nach Umstellen und mit der Beziehung n, = Ve, liefert Gleichung (18) schliefllich die
Dynamische Gleichung fiir die Reaktortemperatur

dT Vin Za Ca,inép,a(Tin _ T) +q Zj rj AR}YG(TH) + AREp(T — Te) (19)
dt N V Za Caép,oz Za Caép»o‘




2.3)

Die linke Seite dieser Differentialgleichung entspricht dabei der Anderung der Temperatur.
Im ersten Bruch auf der rechten Seite beschreibt der erste Term (mit der Temperatur-
differenz) die Zufuhr von Wirme durch den Zulaufstrom, ¢ den Warmeaustausch mit
dem Kiihlmantel. Der zweite Bruch beachtet den “Verbrauch” oder die “Produktion” von
Wirme durch die Reaktionen. Auch diese Differentialgleichung ist nichtlinear, da in den
Reaktionsgeschwindigkeiten r; nichtlineare Ansétze (s.o0.) verwendet werden.

Gegeniiber der integralen Enthalpiebilanz (14) konnte, wie schon erwéhnt, die technische
Arbeit vernachlissigt werden, da angenommen wird, dass die Reaktionen bei konstantem
Druck stattfinden. Des weiteren wurde die Temperaturabhéngigkeit der molaren Wérme-
kapazitdten vernachlissigt und ein linearer Ansatz fiir die Temperaturabhingigkeit der
molaren Enthalpien gewéhlt.

Zur konkreten Implementierung fehlen neben den Anfangsbedingungen (siehe 2.3) noch
folgende Beziehungen:

g = kyAy(Ty—T) (20a)
Za Va,j Ep7a (20b)

ARCp

Zur Losung bzw. Simulation des Systems fehlen nun nur noch die Anfangsbedingungen.
Sie lauten:

nao = 250 kmol (21a)

npo = 0 kmol (21b)

nco = 0 kmol (21c)

npo = 0 kmol (21d)

ngo = 0kmol (21e)

ngot0 = 37.5 kmol (21f)

T, = 323,15K (21g)



Aufgabe 3

3.1) Der Quellcode fiir das zur Simluation benutzte Matlab—Programm befindet sich am Ende
dieses Dokuments.

Bei durchgéngig funktionierender Kiihlung liefert es folgende Ergebnisse:

% 10* Konzentrationen
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Abbildung 1: Kiihlung 1duft ununterbrochen



3.2) Das Anlaufverhalten sieht dabei genauer so aus:

x 10* Konzentrationen
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Abbildung 2: Anlaufverhalten des Systems

An den Reaktionsraten sieht man in Abb. 2, dass Reaktion I sofort anspringt. Das driickt
sich auch im sofortigen Verbrauch von A aus — A ist hier im Uberschuss vorhanden, und
das Zudosieren von B um Zeitpunkt ¢ = 0 startet das Reaktionsnetzwerk (B wird sofort
und komplett verbraucht, da es gegeniiber A in sehr viel geringerem Mafle vorhanden



3.3)

ist und keine Riickreaktion modelliert ist). Nach dem aus der Hauptreaktion etwas C
hervorgegangen ist, springt die Folgereaktion an — rj; steigt erst verspédtet an und das
Zielprodukt D entsteht vorzdgert. Ahnliches driickt sich auch im Temperaturverlauf aus,
der zunichst ansteigt (die Hauptreaktion I ist exotherm), dann aber, nach Anspringen
der (endothermen) Folgereaktion I, wieder abfillt.

Anmerkung: Die Plots mit den Warmestromen enthalten (programmiertechnisch bedingt)
nicht den Term, der die Warmezufuhr durch den Zulauf darstellt. Deshalb sind diese Gra-
phiken nur fiir die geplotteten Groflen aussagekriftig, nicht aber fiir die den Gesamtwérme-
verlauf.

In allen folgenden Szenarien wird die Annahme getroffen: es dauere genau 120 s, bis die
vom Produktionsingenieur in die Wege geleitete GegenmaBnahme einsetzt.!

Abb. 4—8 zeigen die Ergebnisse von fiinf Gegenmafinahmen, die er (u.a.) unternehmen
konnte. Diese sind so gewéhlt, dass sie alle mehr oder weniger schnell zum Erfolg fiithren,
d.h. dass die Reaktortemperatur sich wieder unter die kritische Marke von 350 K senkt.

— Abb. 3 zeigt zunéchst, was passiert, wenn nichts unternommen wird. Die Reaktor-
temperatur steigt bei ¢ = 2856, 7 s iiber 350 K hinaus und strebt gegen einen Wert
von etwa 360 K. Das Ansteigen der Temperatur bewirkt das Anspringen der un-
gewollten Parallelreaktion (gut ersichtlich an den Reaktionsraten), die C' und das
gewiinschte D verbraucht, so dass letztendlich deutlich weniger D produziert wird.

— Abb. 4: Es stellt sich heraus, dass jemand iiber das Stormkabel fiir die Umwélzpumpe
der Kiihlung gestolpert ist. Nachdem der Stecker wieder in der Dose steckt, sinkt die
Temperatur bei t = 3000,1 s wieder unter die kritische Marke. Die unerwiinschte
Nebenreaktion klingt schnell wieder ab und das System kehrt zu seinem normalen
stationdren Zustand zuriick.

— Abb. 5: Der Ingenieur kappt den Zulauf A. Diese Gegenmafinahme fiithrt zwar auch
zum Ziel, bringt jedoch Nachteile mit sich. Es dauert nicht nur am langsten, bis die
350 K wieder unterschritten werden (bei ¢t = 3528, 6 s), sondern es passiert zunéchst
auch Kontraproduktives: Da die Folgereaktion aus Mangel an A bald zum Erliegen
kommt und sie die einzige Reaktion ist, die Wéirme “verbraucht”, wird nur noch
Waérme durch I und I11 “produziert” — die Reaktortemperatur steigt kurzzeitig
auf fast 400 K an. Erst nachdem alles noch im System vorhandene A, C' und D
verbraucht ist, kommen auch diese Reaktionen zum erliegen und der Reaktor kiihlt
sich auf Grund Durchstromung auf 75, ab.

— Abb. 6: Eine der effektivsten Gegenmafinahmen ist das Abstellen des Zulaufs an B.
Dadurch wird sofort die Hauptreaktion gestoppt. Reaktionen 111 kommt aus Mangel
an C' &hnlich schnell zum Erliegen, nur Reaktion 77 luft ein wenig ldnger und kann
so einen Grofiteil der Warme verbrauchen. Der kritische Temperaturbereich wird
schon bei t = 2988, 4 s verlassen.

— Abb. 7: In manchen Problemféllen kann Verdiinnung eine effektive Rettung sein.
Wird im hiesigen Problem z.B. ng1in verhundertfacht, also das System stark ver-
diinnt, fallt die Temperatur schon nach ¢ = 2978, 6 s wieder unter die kritische Marke,
was hauptséichlich zwei Griinde hat. Zum Einen fallen alle Reaktionsraten stark ab
(da sie u.a. von den Konzentrationen abhéingen), zum Anderen hat das Losungsmittel
gegeniiber den anderen Komponenten eine recht hohe Warmekapazitéat — bringt also
auf diese Weise “Kiihlung” ins System (abgesehen davon wird das System stirker
durchstromt und die “heile” Wirme des Systems wird schneller abtransportiert).

— Abb. 8: Wird in der Panik der komplette Zulaufstrom gekappt (Vi, = 0), sinkt die
Temperatur zwar bei ¢t = 3039, 7 s unter 350 K, aber kaum weiter. Die Komponente
B ist schnell komplett aufgebraucht und bringt auf Grund ihrer Schliisselrolle alsbald
auch die anderen Reaktionen zum Erliegen. Der Fliissigkeitsspiegel sinkt ab und, so-
bald der Rand erreicht ist, fliefit auch nichts mehr ab — alles wirkt wie “eingefroren”.

1 Aus Besprechung stiirmen, quer durch das Geb#ude rennen, Tiir aufschliefen, Stirn abtupfen, handeln



Unbeantwortet bleibt die Frage, welche der Gegenmafinahmen nicht nur am schnellsten
wirkt, sondern welche von ihnen auch am wirtschaftlichsten ist hinsichtlich des Verbrauchs
an Stoffen als auch der Dauer der Riickkehr zum gewiinschten Normal/Soll-Zustand des
Systems.
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% +——— +
%
%
%
%
%
%
%
% @ Fe—mm e +

Projektuebung 1.
Florian Knorn, STK 01

Haupt-Programm

clear; close; clc;

global tflag t_alarm t_done; % Fuer Berechnung von t_alarm spaeter
tflag = 0; t_alarm = 10000000; t_done = O;

S +

% | Deklarartion der Konstanten |

S +

cool = 0; % 0 = kuehlung nach 2000s aus , 1 = ok

if cool == % Unternehmung nach Ankunft des Typen

countermesure = 5; % (120 s nach Alarmausloesung):
else % 0 = keine Gegenmassnahmen
countermesure = 0; % 1 = Kuehlg. (sofort) wieder repariert

end; % 2 = Zulauf von A sofort ausgestellt
% 3 = Zulauf von B sofort ausgestellt
% 4 = Zul. v. Solv sofort verlOOfacht
% 5 = Alle Zulaeufe sofort aus

1+5

U —mmm Allgemeine Konstanten

R = 8.314; % J/mol/K

Tb = 293.15; % K

% ———— e Waermeuebertrager-Kenngroessen

A w = 160; % m2

k w = 50; % W/m=2/K

T w = 278.15; % K

pw=[AwkwT w]; % Zusammenfassung

% —————————— Reaktor-Kenngroessen

AR = 1.5; % m=2

h_ k = 2.6; % m

c_u=2>5; % m"1.5/s

p_R = [A_R h_k c_u cool countermesure];% Zusammenfassung

U — e Reaktionsgeschw.konstanten

k Ol = 1E-6; % m™6/mol2/s

k_Ollp = 1E-8; % m™6/mol2/s

k Ollm = 1E-14; % m3/mol/s

k_Olll = 5E16; % m3/mol/s

k_ 0 = [k Ol k. Ollp k_ Ollm k_Oll1l1]; % Zusammenfassung

% ———mm e Aktivierungsenergien

E Al = 2E4; % J/mol

E_Allp = 1_5E4; % J/mol

E_AlIm = 1_5E4; % J/mol

E_AIll = 1_57E5; % J/mol

E_A = [E_Al E_Allp E_AlIm E_Alll]; % Zusammenfassung

% ————m Matrix der stoech. Koeff
% mol

1
OrPFrPEFLROO

bd w1 W owr o ow
'

% ——— e Molare Std.reaktionsenthalpien
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D RH Ol = -2E3; % J/mol

D _RH_OIl = 3E3; % J/mol

D_RH_OIIlIl = 8E2; % J/mol

D RH O = [D_RH_OI D_RH Oll D_RH_OINI];% Zusammenfassung

% ——— e Molare Waermekapazitaeten

Cp_A = 12; % J/mol/K

cp_B = 20; % J/mol/K

cp_C = 18; % J/mol/K

cp_D = 30; % J/mol/K

cp_E = 22; % J/mol/K

cp_Sol = 52; % J/mol/K

cp = [cp_A cp_ B cp_C cp_D cp_E cp_Sol];% Zusammenfassung

D_cp = cp*nu; % J/mol/K

U —m e Molare Volumina

vm_A = 1E-5; % m3/mol

vm_B = 2E-5; % m3/mol

vm_C = 1.5E-5; % m3/mol

vm D = 2E-5; % m3/mol

vm_E = 1E-4; % m3/mol

vm_Sol = 4E-5; % m3/mol

vm = [vm_A vm_B vm_C vm_D vm_E vm_Sol];% Zusammenfassung

0 @ A +

% | Anfangsbedingungen |

O g g +

n_AO0 = 2.5E5; % mol

n_BO = 0; % mol

n_CO = 0; % mol

n_DO = 0; % mol

n_EO = O; % mol

n_Sol0 = 3.75E4; % mol

T 0 = 323.15; % K

X_0 = [Nn_AO0 n_BO n_CO n_DO n_EO n_Sol0 T_0]:;% Anfangsbedingungsvektor

O +

% | Solveraufruf |

U A +

if cool == % Bel Kuehlung laengere Simulation
tend = 6000;

else

tend = 1600;
end

tspan=[0 tend];

[t,x]=0de23s(@pl_aux,tspan,x_0,odeset,R,Tb,p_w,p_R,k O,E_A,D RH O,cp,---
D_cp,vm,nu);

S +
% | Rueckrechnung |
/S SO +
for i=1:length(t)

T(1) = x(i,7); % Temperaturverlaufs-Vektor

if (t(i) >= t_alarm & T(i) <= 350 & tflag==1)% Ausgabe, wann T <= 330
t_done = t(i)
tflag=2;

end

V(@) = vm * x(i,1:6)"; % Volumenverlaufs-Vektor

h u(i) = W@) /7 AR - h k); % Ueberlaufhoehe

c(i,1:6) = x(i,1:6) /7 V(i); % Konzentrationsverlaufs-Matrix
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r(i,1) = k Ol*exp(-E_AI/T(1)/R)*c(i,1)"2*c(i,2);% Reaktionsraten
r(i,2) = kK Ollp*exp(-E_Allp/T(i)/R)*c(i,l)*c(i,3)"2-...

k_ OlIm*exp(~E_ALIM/T(i)/R)*c(i,4)"2;
r(i,3) = k. ol I*exp(-E_AI11/T(i)/R)*c(i,3)*c(i,4);

if cool == % Kuehlung faellt nach 2000s aus
if countermesure == % Typ repariert Kuehlung sofort
if (t(i)<2000 | t(i) > (t_alarm + 120 + 180))
g k@) =kw*Aw=* (T_w - T(i));
else
q_k(i) = 0;
end
else % Typ repariert nicht
if (t(i1)<2000)
g k@) =kw*Aw>* (T_w - T(i));

else
gq_k(i) = 0;
end
end
else % Kuehlung funktioniert immer
g k@ =kw*Aw>* (T_w - T(i));
end
% Waermen durch die Reaktionen
r(i,1) k_Ol*exp(-E_AI/T(1)/R)*c(i,1)"2*c(i,2);

r(i,2) = k Ollp*exp(-E_Allp/T(i)/R)*c(i,1)*c(i,3)"2-k_OlIm*exp.. .
(-E_ALIM/T(1)/R)*c(i,4)"2;

r(i,3) k_ Ol I*exp(-E_A11I/T(i)/R)*c(i,3)*c(i,4);

g_r(i,:) = -V(@)*(r(i,:)-*(D_RH_0+D_cp*(T(i)-Th)));

q_kr(i,z) = [q_ k(i) q_r(i,:)]; % Vektor [Kuehlung Reaktionen]
end

% @

% | Ausgabe der Ergebnisse

U Ao

figure(); % —————————————————————— Konzentration + Reak.raten
subplot(2,1,1);

plot(t,c, "linewidth",2);
title("Konzentrationen® ,"fontsize",12, "fontweight”®,"bold");
legend("c_A", "c_B", "c_C", "c_ D", "c E", "c_{Sol}"); grid on;
xlabel("Zeit in [s]"); ylabel("Konzentrationen in [mol/m"3]");
subplot(2,1,2);

plot(t,r, "linewidth",2); legend("r_I1","r_{I1}","r_{111}"); grid on;
title("Reaktionsraten”, "fontsize",12, "fontweight”,"bold™);
xlabel("Zeit in [s]"); ylabel("Reaktionsraten in [mol/m"3/s]");
figure(@); % - ————— Temperaturen + Waermestroeme
subplot(2,1,1);

plot(t,T,[0 tend]",[323.15 323.15], "linewidth",2);
title("Temperaturen®,"fontsize",12, "fontweight®,"bold");
legend("Temperatur im Reaktor®,"T_{in}"); grid on;

xlabel("Zeit in [s]"); ylabel("Temperaturen in [K]");
subplot(2,1,2);

plot(t,q_kr, "linewidth",2); grid on;
legend("q_{Kuehlung}~,"a_{13","a_{113}","a_{I11}");

title("Waermestroeme durch Kuehlung und die drei Reaktionen®,®fontsize",...

12, "fontweight®,"bold");
xlabel("Zeit in [s]"); ylabel("Waermestorm in [W]");
figure(®); % - Volumen + Ueberlaufhoehe
subplot(2,1,1);
plot(t,V, "linewidth®,2); legend("Reaktorinhalt®); grid on;

title("Volumen®,"fontsize",12, "fontweight”,"bold"); xlabel("Zeit in [s]");

ylabel (*Volumen in [m"3]");

subplot(2,1,2);

plot(t,h_u,"linewidth",2); legend("Hoehe ueber Kante"); grid on;
title("Ueberlaufhoehe®, "fontsize®,12, "fontweight®,"bold");
xlabel("Zeit in [s]"); ylabel("Hoehe in [m]");
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% +——— +
%
%
%
%
%
%
%
0 @ A +

Projektuebung 1.
Florian Knorn, STK 01

System-Programm

function dx=pl_aux(t,x,R,Tb,p_w,p_ R,k 0,E_A,D_RH_0O,cp,D_cp,vm,nu);

global tflag t_alarm t_done;

0 Fe—m e +
% | Auseinanderklamuesern der Zusammenfassungen |
% e +
Aw=pw@; kw=pw@; T_w=pw);

p_R(D);h_k=p_R(2);c_u=p_R(3);cool=p_R(4);countermesure=p_R(5);

A _R=
k Ol = k 0(1); k Ollp = kK 0(2); kK OlIm = k 0(3); kOolll = kK 0(4);
E_Al = E_A(1D); E_Allp = E_A(2); E_AlIm = E_A(3); E_ALlIlI = E_A(4);
0 Fe—m e +
% | Erste Nebenrechnungen |
% e +
T = x(7); % Reaktortemperatur (Skalar)
if (T >= 350 & tflag==0) % Berechnung von t_alarm
t alarm = t % Soll nur einmalig stattfinden
tflag=1; % t_alarm ist eine globale Konstante.
end
% e +
% | Zulaufbedingungen |
R Sy Sy My My Sy S SR +
if ((countermesure == 2 | countermesure == 5) & t >= t_alarm + 120)
n_dotinA = 0; % mol/s
else
n_dotinA = 1.25E3; % mol/s
end;
if ((countermesure == 3 | countermesure == 5) & t >= t_alarm + 120)
n_dotinB = O; % mol/s
else
n_dotinB = 3E2; % mol/s
end;
n_dotinC = O; % mol/s
n_dotinD = O; % mol/s
n_dotinE = O; % mol/s
if (countermesure == 4 & t >= t_alarm + 120)
n_dotinSol = 3.75E3; % mol/s
else
if (countermesure == 5 & t >= t_alarm + 120)
n_dotinSol = 0; % mol/s
else
n_dotinSol = 3.75E1; % mol/s
end
end;

n_dotin = [n_dotinA n_dotinB n_dotinC n_dotinD n_dotinE n_dotinSol]";

T_in = 323.15; % K
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L gy ey Sy My My Sy S SR +
% | Weitere Nebenrechnungen |
R gy ey My My Sy SR +
n = x(1:6); % Stoffmengen (Spaltenvektor)
V. =wvm * n; % Reaktorvolumen (Skalar)
V_dotin = vm * n_dotin; % Volumenstrom_in (Skalar)
if (VWV/7AR-hk)>=0 % Volumenstrom_out (Skalar)

V_dotout = cu * (V/ AR - h_k).5;% Poleni-Formel
else

V_dotout = 0; % Fluess.spiegel unterhalb Reaktorrand
end
c=n/V; % Konzentrationen (Spaltenvektor)
if V_dotin ~= 0 % falls V_dotin nicht null

c_in = n_dotin / V_dotin; % Konzentrationen_in (Spaltenvektor)
else

cin=[000O0O0O0]"; % falls V_dotin=0, setze z.b. c_in=0
end
if cool == % Kuehlung faellt nach 2000s aus

if countermesure == % Ing repariert Kuehlung sofort !

if (<2000 | t > (t_alarm + 120))
q=kw*Aw>* (Tw-T);
else
q = 0;
end
else % Ing repariert nicht
if (t<2000)
q=kw*Aw>* (Tw-T);

else
q = 0;
end
end
else % Kuehlung funktioniert immer
qg=kw*Aw?>*Tw-T);
end
r(1) = k_0l*exp(-E_AI/T/R)*c(1)"2*c(2);% Reaktionsraten
r(2) = k Ollp*exp(-E_Allp/T/R)*c(1)*c(3)"2-k_OlIm*exp(-E_AlIM/T/R)*c(4)"2;
r(3) = k Ol 1*exp(-E_Al111/T/R)*c(3)*c(4);
R gy gy My My Sy S Sy R +
% | Differentialgleichungen |
R gy Sy My My Sy Sy SR +

dn=V_dotin*c_in-V_dotout*c+V*nu*r*~;
dT=(V_dotin*(T_in-T)*cp*c_in+q)/(V*cp*c)-(r*(D_RH_0+D_cp*(T-Th)) ")/ (cp*c);

dx = [dn ; dT]:
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