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Aufgabe 1

1)

1)

Zur Modellierung eines verfahrenstechnischen Systems werden Bilanzen, kinetische Ansdtze und
thermodynamische Zusammenhdnge als Grundbausteine benétigt.

So werden Bilanzen fiir die Stoffmenge, die Energie und den Impuls gebraucht.

Fir die kinetischen Ansdtze werden zum Beispiel chemische Reaktionen benétigt, Gleichungen fiir
den Transport (Stoff-, Impulstransport) oder fiir Quellen und Senken der bilanzierten Systeme,
sowie Gleichungen fiir die Warmeiibertragung. Weiterhin werden fiir kinetische Ansditze
Kennlinien (Ventilkennlinie) genutzt.

Zur Berechnung der thermodynamischen Zusammenhdnge werden die thermischen und
kalorischen Zustandsgleichungen, die idealen Gasgesetze, sowie Gesetze iiber Phasen- und
Reaktionsgleichgewichte angewendet.

- Eingangsgrofen: Tip, ca.in, Fin, Tw
- Zustandsgrofen: T, ¢,
- Ausgangsgrofen: F,.;, co, T

Eingangsgrofien sind Grofen, die auf das System einwirken (z.B. Stoff- und Energiefliisse). Sie
sind verdnderbar um das System zu regulieren, bzw. zu steuern. Somit sind Fj,, T;y, ¢;n und Ty
Eingangsgrofsen, da diese Grofen stellbar sind.

Zustandsgrofien sind Grofen, die den Zustand (wie z.B. Volumen, Stoffmenge, Temperatur) des
betrachteten Systems beschreiben. Bei der Beschreibung des Zustandes wird die minimalste
Anzahl an Zustandsgrofien verwendet.

Ausgangsgrifien sind diejenigen Grofen, die aufierhalb des Systems gemessen werden. D.h. sie
kénnen wie die Eingangsgrofen auch Stoff- und Energiefliisse darstellen, aber auch Messgrofien,
die an dem System aufgenommen werden sollen.

Systemparameter beschreiben die Eigenschaften des Systems, wie zum Beispiel die Geometrie
eines Reaktors (Volumen) oder Reaktionsparameter (Reaktion erster Ordnung, exotherme
Reaktion): kw A, V, Ea, Avh, ...

Das vorliegende System ist ein kontinuierliches System. Dass heifst dieses System besitzt
kontinuierliche Eingangs-, Zustands-, und Ausgangsgréfsen sowie einen kontinuierlichen
Zeitablauf. Weiterhin ist es ortlich konzentriert, da keine Abhéngigkeit vom Ort (Ableitungen
nach dem Ort) auftreten, weil das System als ideal durchmischt angenommen wird. Es ist ein
mehrdimensionales System, weil es mehrere Ein- und Ausgangsgrofien besitzt (Betrachtung der
Konzentration und der Temperatur). Das System ist nichtlinear, da das Superpositionsprinzip
nicht erfiillt wird (Temperatur steht im Exponenten). Aufierdem ist es ein deterministisches ,
gedéchtnisloses, zeitinvariantes, kausales und nicht stochastisches System.

Allgemeine Herleitung der Kinetik fiir die Reaktionsgeschwindigkeit:
Ta =D Vajl (1)
J

r=k(T) J] o (2)

Edukte
Ey
k(T) = k; eXP(—ﬁ) (3)

Hierbei sind: o,: Quelldichte; r: volumenbezogene Reaktionsgeschwindigkeit; k;: Stokfaktor; cq:
Konzentration der Komponente «; F4: Aktivierungsenergie; R: allgemeine Gaskonstante; T":



Temperatur; v,: stochiometrische Koeffizient der Komponente . aus den Reaktionsgleichungen; j:
Index fiir die momentane Reaktion.

Die gegebenen Gleichungen in die vorliegende Reaktion Edukt — Produkt eingesetzt, ergerben
unter der Annahme einer Reaktion erster Ordnung(a = E):

_Bay - _ _Eay,
r = ko exp( RT) ko exp( RT)
und somit E E4
op = —1-ko exp(—F;)cE —ko GXP(—ﬁ) (4)
Aufgabe 2

1.) Die allgemeine Differentialgleichung fiir die Stoffmengenbilanz lautet:

ddita =Ga,in — Ga,out + 0y (5)
Mit
Go = co F oh =Vog
lasst sich die Gleichung (5) umschreiben in:
dng

dt = ca,inFin - Ca,outFout + Vaa

An dieser Stelle wird ¢y, out = Co gesetzt, da die Konzentration der Komponente a im Reaktor
gleich der Konzentration im Ausfluss ist.

<10%
(V) =0 V = const. — p = const.
dt
dm
E: inp_FouthO _>Fin: out
=cgV : =V— 4 cg— b — =0
e = e T ac T Far VP Py

auf Grund des konstanten Volumens. Hieraus ergibt sich die Gleichung fiir die molare
Konzentration des Eduktes:

d

Vﬂ—FCEm Fegp+Vog
d F
% = V(CE,in —cp)+og

An dieser Stelle wird die Gleichung (4) eingesetzt:

dCE N F EA

. V(CE,in— B) — koeXP(‘ﬁ) (6)

2.) Die Enthalpiebilanz in ihrer allgemeinen Form lautet:

dH
pFinhl

FOUhocou V
dt a,in - P t t+Q+

at +Ws+;ma(fag) (7)

Hierbei kénnen noch einige Annahmen fiir das vorliegende System getroffen werden:
- keine Anderung der potentiellen Energie: 3" m(fo¥) =0

- keine Druckinderungsarbeit: V% =

- kein Arbeitseintrag durch sonstige Arbeit (z.B. Rithrer): W, =0



Somit vereinfacht sich die Gleichung (7) zu:

dH
dt

inpP ZLG - Foutph;n’out + Q (8>

Nun kann man Fphj! = H setzen. Fiir dieses H lésst sich auch H =3 G hy  (T) schreiben. Und

somit ergeben sich folgende Gleichungen:

Hin = ZGa,znh?a(T‘in) Hout = Z Ga,outhéa(T)

h;’)a(T) kann mit folgender Gleichung angenéhert werden:

T
18 (T) = b3 (T=) + / Cp.a(¥)d9 (9)
TG

Die Gleichung fiir den Warmestrom erhélt man aus:

Q=kwAw(Tw —T) (10)
Aufserdem lasst sich W d
—_— = ohs (T 11
O NNG) (11)
umschreiben. Diese Gleichung kann noch weiter umgeformt werden:
dH dn dny . (T)
— = hy (T)—= —ho
G~ LD )
dny (T) B Ohﬁa(T)g _dr
a 9T dt T

An dieser Stelle wird die Gleichung (5) eingesetzt und man kombiniert die Gleichungen (8)=(11).
Dies sieht dann wie folgt aus:

dH dT R
g = Z (nacp70tdt + hf’a(T)(Gaﬂ;n - Ga70ut + VO'a)>

- Z (Ga,inh?a(Tin) - Ga,outhe’a(T)> + Q (12)

«

Weiteres Umformen liefert:

Z nacp@dd;f = Z (Ga,inh?a(Tin) - Ga,outh?a (T)> + Q

e

> (R7a(T)(Gasin = Gaour + V)

«

Hier heben sich die beiden G o auf und die Gleichung vereinfacht sich zu:

a7 ZCoin (M a(T) =17 (T)) +Q = S Vo

[e3

dat > Nalpa
«

Nun konnen einige Annahmen getroffen werden, z.B. dass dieses System dquimolar ist. Dadurch
lassen sich folgende Ausdriicke umformen (am Ende wird j = 1 gesetzt):

g Ng = g coV E CaCp,a = CtCp
« « «



Aus > Gain(hf o(Tin) = b5 () wird
Z Ga,in (h?a(Te + epal(Tin —1°)) — h}},a(Te — ¢pa(T — Te)))

= Z Ga,incp,a(crin - T)

S hT(DWoo =V 1, hT (T)vja=VrAgh
« j o

Mittels dieser ganzen Umformungen kann die Gleichung schlieflich zu folgender
Differentialgleichung vereinfacht werden:

ar Z Finca,incp,a (En - T) - VTARh + Q
o«

dr > Nalpa
(e

Jetzt wird die Gleichung (10) eingefiigt und es wird gekiirzt (> cocp o = cicp wird hier

eingesetzt):

dI'" F Arh  kwAw(Tw —T
— = (T, = T) — rAr + wAw (Tw )
dt VvV ctep ceepV

Somit ist Gleichung (13) die Differentialgleichung fiir die Reaktortemperatur.

Es handelt sich bei der Gleichungen (13) um eine nichtlineare Differentialgleichungen erster
Ordnung und bei der Gleichung (6) um eine lineare Differentialgleichung erster Ordnung.

Fiir beide Gleichungen werden zusétzlich noch Anfangsbedingungen bendtigt ( T und ¢g) sowie
ein Zeitbereich iiber den integriert werden kann (tg bis ¢). Somit ist dies ein nichtlineares System.

Fiir den stationiiren Zustand des System ist die zeitliche Anderung aller Grésen gleich Null. Dass
heifst die jeweils gesuchten Grofen sind/bleiben konstant:

dCE 0 dT -0

at At
Die linearisierte Zustandsraumdarstellung lautet:
i = Ax + Bu y=Cx+ Du

wobei die einzelnen Matrizen A, B, C und D wie folgt definiert sind:

rofr ... Ofin rofi ...  Ofiq
oz Oy, Ouy Oun
A= | ) : B=": : :
L Oz oz, 4 L Ouq Ou,
r9a ... 9917 r9o ... 9917
Oz Oy Ou1 OUn
C — . . D — . .
Agn ... Ogn 99n ... 9gn
Loz, oz, 4 L Ouq Ou,

Hierbei bezeichnet x die Zustandsgrofen, v die Eingangsgrofen und y die Ausgangsgrofen des
Systems. Die Dimensionen der einzelnen Matrizen stimmen allerdings nicht fiir die Berechnungen
iiberein. Dies liegt daran, dass mehr Eingangsgrifen fiir dieses System gegeben sind, als fiir die



Berechnung benétigt werden. Sie werden in dieser Angabe stehen gelassen, obwohl es Fehler in
der Dimension gibt, da bei der expliziten Berechnung diejenigen Grofen (Fj,, Ty ) weggelassen
werden kénnen und bei der Berechnung der Eigenwerte aus der A-Matrix nicht stéren. Fiir einen
stationdren Zustand des Systems sdhe die Zustandsraumdarstellung somit wie folgt aus.

][l ke T
r A A A -
T 7ctcpk06xp(7ﬁ) 7vifﬁexp(iﬁ)kocEctcp - c‘:,ch\‘;'V coa.T CssyTss
Cp
F 0 CE,in—CE O CZE—"”L
+ ‘6 F T T hwAw Fl
1% \% ciepV couiT Tz
s Tss W
CE.in
CE 1 0 . 0 0 0 O T"
T| =101 {ﬂ +10 0 0 Of | 1
Fin 0 0 CssTss 0 01 0 T:/:/L
Aufgabe 3

1.) Der stationire Punkt der Gleichungen fiir 7' = 399K liegt bei:

epe = L0270 und T, = 462.37K
m

Er wurde mittels fsolve in Matlab berechnet. Dabei wurde die unter 2.4. genannte Bedingung
(Anderung tiber die Zeit gleich Null) genutzt.

2.) Die Eigenwerte fiir das linearisierte System wurden mittels Matlab aus der Matrix A berechnet.
Dabei liefert Matlab durch den Befehl [V,D]=eig(X) die Eigenwerte der Matrix X, die in der
Diagonalen der Matrix D liegen. Die Matrix V enthélt die Eigenvektoren der Matrix X.

A1y2 = —0.00158 +i0.0659
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Abbildung 1: Phasenportrat bei korrekt eingestellter Manteltemperatur



Der Realteil beider Eigenwerte ist kleiner als Null, d.h. sie sind stabil. Da die Matrix konjugiert
komplexe Eigenwerte besitzt, rotieren die Losungen auf die Ruhelage zu. Dass heifst es gibt einen
Fixpunkt auf den die Losungen spiralférmig hineinlaufen.

3.) Die numerische Integration nahe der Ruhelage und weitab der Ruhelage hat die Erwartungen aus
Aufgabe 3.2 bestitigt. Die Losungen laufen alle in die Ruhelage (zu Beginn ein leicht
oszillierendes Verhalten auf Grund des imagindren Anteils).
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Abbildung 2: Verlauf vom ¢ und T bei korrekt eingestellter Manteltemperatur

4.) Bei einer nicht korrekt einstellbaren Manteltemperatur verschiebt sich die Ruhelage des Systems
ein wenig. Die neue Ruhelage wurde wiederum mittels fsolve berechnet, wobei die
Manteltemperatur mit 7' = 401K angesetzt wurde. Die neue Ruhelage liegt bei:

z
CBass = 633 und T, = 484.14K
™m

Auf Grund der neuen Ruhelage ergeben sich natiirlich auch neue Eigenwerte fiir die
Systemmatrix A:

A1/2 = 0.0135 + 10.0579

Die neuen Eigenwerte lassen etwas ganz anderes fiir das System erwarten. Da dieses System
konjugiert komplexe Eigenwerte bestitzt, rotieren die Losungen. Weil beide positiv sind (i.A.
reicht es auch aus, wenn ein Eigenwert positiv ist), laufen die Losungen von der Ruhelage weg,
dass heifst sie ist oszillierend instabil. Allerdings stimmen diese Aussagen und die aus der
linearisierten Matrix gewonnenen Werte nur teilweise mit den Ergebnissen aus den Graphen
iiberein. Denn das linearisierte System liefert nur wahre Losungen in der Nahe der Ruhelage. Dass
heifst, in der Nahe der Ruhelage laufen die Losungen spiralférmig weg. Ein Stiick entfernt der
Ruhelage gibt es aber einen Grenzzyklus, den das linearisierte System nicht liefert, auf den die
Losungen die aus der Ruhelage kommen zulaufen. Weit ab der Ruhelage laufen die Losungen alle
in diesen Grenzzyklus, der somit ein stabiler Grenzzyklus ist. Das linearisierte System hétte hier
Losungen geliefert, die ins Unendliche wegspiralisieren. Die numerische Integration dieser neuen
Ruhelage liefert Losungen, die nie auf diese Ruhelagen laufen, sondern um sie herum oszillieren.
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Abbildung 3: Verlauf vom ¢ und T bei falsch eingestellter Manteltemperatur

1200 T T T
: —— nahe S8
— weitab SS
—— Ruhelage
1000

800

600

Temperatur Tin K

400

200

0 1 I | 1 1 I 1 | 1
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Konzentration ¢ in mol/m®

Abbildung 4: Phasenportrét bei falsch eingestellter Manteltemperatur



An dieser Stelle folgt nun der Matlab-Quellcode, mit dem der Aufgabeteil 3 gelost wurde. Die

Hauptfunktion steht dabei an erster Stelle, gefolgt von den in ihrer Aufrufreihenfolge
dargestellten Nebenfunktionen.
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% Projektibung 1 Systemverfahrenstechni Aufgabe 3
% Katharina Holstein STK 03
% Hauptprogramm

function Prue_haupt; close all; clear all; clc;

% Definition der globalen Variablen

p.V=0.1; % Reaktorvolumen in m~3

p-Fin=0.01; % Zulauf in m~3/s

p-cin=100; % Konzentration im Zulauf in mol/m~3

p.-Tin=350; % Temperatur im Zulauf in K

p-k0=100; % Stoffaktor in 1/s

p.-Ea=3e4; % Aktivierungsenergie in J/mol

p.-aRh=-1e6; % Reaktionsenthalpie in J/mol

p-kA=2.8e3; % Deklaration der Kihlfl&dche in W/K

p.ctcp=1eb; % Warmekapazitdt*Konzentration (&dquimolarer Fall)
p.R=8.314; % molare Gaskonstante

TW=399; % Kihlmanteltemperatur

TW1=401; % ungenaue Einstellung der Kihlmanteltemperatur

% Deklaration der Anfangsvariablen fir die einzelnen Teilaufgaben

p-c0_1=80; % c¢ in der N&dhe der Ruhelage (SS) fir 3.3
p.T0_1=350; % T in der N&he der Ruhelage fiir 3.3
p-c0_.2=200; % ¢ weitab der Ruhelage fir 3.3
p-T0_2=50; % T weitab der Ruhelage 3.3

x0_1=[p.c0_1 p.TO_11;

% Losung der Aufgabe 3.1 mittels fsolve (Prue_nebena)
[x_s]=fsolve (@Prue_nebena, x0_1, optimset, p,TW)

% Losung der Aufgabe 3.2 (Stabilitédtseigenschaften) (Prue_nebenc)
c_ss=x_s(1); T_ss=x_s(2); EW=Prue_nebenc(p,c_ss,T_ss)

% Losung der Aufgabe 3.3 mittels RungeKutta 2,3 (Prue_nebenb)

tspan=[1 250]; % Zeitintervall
x0_1=[p.cO0_1 p.TO_11]; % in der N&he der Ruhelage (SS)
x0_2=[p.c0_2 p.TO0_2]; % weitab der Ruhelage

[t1,x1]=0de23s (@Prue_nebenb, tspan, x0_1, [1, p, TW);
[t2,x2]=0de23s (@Prue_nebenb, tspan, x0_2, [], p, TW);

% Loésung der Aufgabe 3.4 (Prue_nebenb)

[t3,x3]=0de23s (@Prue_nebenc, tspan, x_s, [], p, TWl);
[t4,x4]=0de23s (@Prue_nebenc, tspan, x0_2, [], p, TWl);
[x_s2]=fsolve (@Prue_nebena, x0_1, optimset, p,TW1l)
EW=Prue_nebenc(p,x_s2(1) ,x_s2(2))

% plotten der Losungen aus 3.3

% zeitlicher Verlauf der Konzentration/Temperatur mit TW=399K
figure (1);

subplot (211);

plot(tl,x1(:,1),t2,x2(:,1), 'LineWidth',2);

legend ('Cynahe;SS"', 'C,yweitab,;SS"');

xlabel ('Zeit tyings');

ylabel ('Konzentration cy,inymol/m~3"');

grid on; subplot (212);
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plot(t1l,x1(:,2),t2,x2(:,2), 'LineWidth',2);
legend ('Tnahe; SS','T

weitab_SS');

xlabel ('Zeity tyings');

ylabel ('Temperatur T in K');

grid on;

% zeitlicher Verlauf der Konzentration/Temperatur mit TW=401K
figure (2)

subplot (211);

plot(t3,x3(:,1),t4,x4(:,1), 'LineWidth',2);
legend ('Cnahe,SS', 'Cyweitab SS"');

xlabel ('Zeit tyings');

ylabel ('Konzentrationycyin mol/m~3"');

grid on;

subplot (212);

plot (t3,x3(:,2),t4,x4(:,2), 'LineWidth',2);
legend ('T nahe, SS','T

weitab_SS"');

xlabel ('Zeit tyings');

ylabel (' Temperatur T, in K');

grid on;

% plotten der Phasenpotrdts (3.2 und 3.4)

figure (3);
plot(x1(:,1),x1(:,2),x2(:,1),x2(:,2),x_s(1),x_s(2), ' 'LineWidth"',2);
legend ('nahe;SS','weitab,SS', 'Ruhelage');

xlabel ('Konzentration, c,in

mol/m~3');

ylabel (' Temperatur T, in K');

grid on;

figure (4);
plot(x3(:,1),x3(:,2),x4(:,1),x4(:,2),x_s2(1),x_s2(2), 'LineWidth',2);
legend ('nahe;SS', 'weitab;SS', 'Ruhelage');

xlabel ('Konzentration c,in

mol/m~3');

ylabel ('Temperatur T, in K');

grid on;

% Projetkiibung 1 Systemverfahrenstechnik Aufgabe 3
% Katharina Holstein STK 03
% Nebenprogramm 1

function f=Prue_nebena(x,p,TW)

c=x(1); T=x(2);

dcdt = p.Fin/p.Vx(p.cin-c)-p.kO*exp(-p.Ea/p.R/T)*c;

dTdt=p.Fin/p.V*(p.Tin-T)-p.aRh/p.ctcp*p.kO*exp(-p.Ea/p.R/T)*c+...
P-kA*x(TW-T)/(p.ctcp*p.V);

f = [dcdt dTdt];

% Projetkiibung 1 Systemverfahrenstechnik Aufgabe 3
% Katharina Holstein STK 03
% Nebenprogramm 2 Ldsung mittels ode23

function a=Prue_nebenb(t,x,p,TW);

dcdt=p.Fin/p.V*(p.cin-x(1)) -p.kO*exp(-p.Ea/p.R/x(2))*x(1);
dTdt=p.Fin/p.V*(p.Tin-x(2)) -p.aRh/p.ctcp*p.kOx*. ..
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exp(-p.Ea/p.R/x(2))*x(1)+p . kA*(TW-x(2))/(p.ctcp*p.V);
a=[dcdt;dTdt];

% Projetkiibung 1 Systemverfahrenstechni Aufgabe 3
% Katharina Holstein STK 03
% Nebenprogramm 3 Stabilit&dtsiiberpriifung

function f=Prue_nebenc(p,c,T);

A=[-p.Fin/p.V-p.kO*exp(-p.Ea/p.R/T)-p.Ea/p.R/T"2%. ..
exp(-p.Ea/p.R/T)*p.kO0*c ;
-p.aRh/p.ctcp*p.kO*exp(-p.Ea/p.R/T)
-p.Fin/p.V-p.Ea/p.R/T"2%exp(-p.Ea/p.R/T)*p.kO0*...
cxp.aRh/p.ctcp-p.kA/p.ctcp/p.V];

[EV, dEW]l=eig(A); % EV=Eigenvektoren ,dEW=auf Diagonalen EW

lambda (1)=dEW(1,1);

lambda (2)=dEW(2,2);

f=[lambdal;
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