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Systemskizze

Bei dem in der Skizze dargestellten System handelt es sich um ein zyiindrisches Rohr, dessen Lange sehr viel
grofer als sein Durchmesser ist. Das Rohr ist gepackt mit einem porésen Adsorber, wodurch sich dieses Sys-
tem zur chromatographischen Trennung von Stoffgemischen eignetl. Am Zulauf des Rohres wird standig ein Elu-
ent aufgegeben. Zu einem Zeitpunkt 1, werden verschiedene Stoffe in geringer Konzentration in den Eluentstrom
gegeben, wobei deren zeitliches Konzentrationsprofil durch einen endlichen Stof3 angendhert werden kann
(Rechteckprofil).

Bei der Modellierung des Systems kann angenommen werden, dass sich die Geschwindigkeit des Eluenter
nicht andert. Das Adsormplions-/Desorplionsverhalten der Stoffe auf der Adsorberoberfliiche kann mittels der
Langmuir-Adsorption beschrieben werden. Dabei kann nicht immer davon ausgegangen werden, dass das Ad-
sorpliongleichgewicht erreicht wird, Die Diffusion der Stoffe im Eluenten kann durch den Fick'schen Ansatz be-

schrieben warden.

1. Aufgabe (13 P)

1.1 Idenlifiziere Eingangs-, Zustands- und AusgangsgroBen im vorliegenden System und benenne einige Sys-

temparameter. (2 P)

1.2 Wasg leistet die Finite-Volumen-Meathode (FVM) {Sinn und Zweck), und wie wird sie angewendet (Ansatz der
Methode). (2 P)

1.3 Wie approximiert man bei der FVM am einfachsten eine Ableitung zweiter Ordnung nach dem Ort? Wie lau-
tet das Ergebnis im allgemeinen Fall und wie vereinfacht es sich im Falle einer aquidistanten Diskrelisierung? In-
tarpretiere kurz das Ergebnis! (1,5 P)

1.4 Nenne und erlautere die Adsorptionskinetik nach Langmuir. Leite dazu eine Gleichung zur Berechnung der

oberfidchenbezogenen Netto-Adsorptionsgeschwindigkeit der Komponente o her ([tagpes]=mol's/m?). (1,5 P)
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1.5 Warum stellt der Fick'sche Diffusionsansatz im betrachieten Fall eine hinreichend genaue Beschreibung der
Diffusionsprozesse dar? Wann und warum masste stattdessen auf den Stefan-Maxwell'schen Ansatz zurickge-
griffen werden? Welche Idee liegt diesem Ansalz zu Grunde und wo liegt der Vorteil dieses Konzeples. (2 P)

1.8 Angenommen, wir geben ein stofdrmiges Eingangssignal auf ein Rehr mit Kolbenstromung auf. Wie wird
die Systemantwort prinzipiell aussehen, wenn

(a) Adsorption nicht auftritt und Diffusion vemachlassigbar ist,

(b) nur Diffusion im Rohr eine Rolle spielt,

(c} sowohl Adsorption ais auch Diffusion im Rohr von Bedeutung sind.

Worin unterscheiden sich die Sprungantworten dieser drei Systeme? Erldutere die Zusammenhange anhand
von Skizzen. (4 P)

2. Aufgabe (14 P}

2.1 Leite die dynamischen Gleichungen fir die Konzentrationen in der mobilen Phase der Chromatographieséu-
le her. Gehe dazu von der partiellen Stofbilanz fir die mobile Phase aus und begrinde kurz getroffene Annah-
men. Begrinde ebenfalls, warum die lotale Sioffbilanz zur Herleitung der Systemgleichungen nicht bendtigt wird.
(P

2.2 Steile die dynamischen Gleichungen fdr die Bedeckungsgrade auf dem Adsorber (stationdre Phase) auf,
Gehe dazu von der partiellen Stoffbilanz fir die Adsorberphase aus und filhre den Zusammenhang zwischen
der Partiaidichle einer adsobierten Spezies und dem Bedeckungsgrad der Spezies ein. Begriinde getroffene An-
nahmen und erldutere deine Vorgehensweise. Der Bedeckungsgrad des Eluenten auf dem Adsorber kann als
konstan! angenommen werden. (2 P}

2.3 Gib an, wie viele Rand- und Anfangsbedingungen zur Ldsung dieses Gleichungssystems bendtigt werden
und formuliese diese. Nirnm dabei einen rein konvektiven Austrag am Rohrausgang an. (2 P)

2 4 Triff aine begrindete Aussage Gber die Arten der vorliegenden Gleichungen und deren die Linearilal. (2 P}
2.5 Unterzishe das erhaltene Gleichungasystem einer Diskratisierung in der Ortskcordinate unter Verwendung
der FVM. Bagrande die dabei von Dir getrofienen Entscheidungen. Gib neben der Gleichung fir ein mittieres
Volumenelement auch diejenigen fdr die beiden Rander an. (5 P}

3. Aufgabe (16 P)

3.1 implementiere das Modell in MATLAB unter Verwendung der angegebenen Werte. Wahle dabei eine sinn-
voile QOrtsdiskretisierung sowie sinnvolle Zeitintervatie und stelle die Ergebnisse in geeigneter Form dar. (8 P)
3.2 Uberprife Deine Aussagen aus Aufgabe 1.6 nochmals mit Hilfe der Simulation. Modifiziere dazu die System-
parameter so, dass gie den genannten Fallen entsprechen. In weichen Falien stimmt das berechnete Ergebnis
mit dainer theoretis¢hen Uberlegung bersin? Wann ist dies nicht der Fall, und woran liegt dies? (4 P}

3.3 Als Qualitatskriterium dieser Trennung sei diejenige Konzentration ¢. verwendel, bei der am Ausgang des
Rohres ca = ca gill. Somil ist dies die Ausgangskonzentration an dem Punkt, an welchem sich die Konzentrati-
onsveridule der beiden Komponenten schneiden. Als Vorgabe liir eine ausreichend saubere Trennung sei Ca=
10°® mol/m?® gegeben. Variiere die baulichen Parameter {Anderungen der Rohrdimensionen) und betrieblichen
Parameter (Anderung des Eluentenstromes) mit Blick auf eine genaue Auslegung des Trennapparales. (4 P}
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Gegebene GriBen:

Volumenstrom des Eduenten: V = 40 mi/imin

Lange des Rohres: L =30 cm

Freie Querschniltfifiche des Rohres: A = 0.3*w/4*(2 mmy)*

Innere Cherfliche des Adsorbers: a = 10* m¥m?

Adsorptionskapazitst des Adsorbers nach Abzug der durch den Eluenten besetzien Flache: ¢ = 10° molim?
Adsorptionsgeschwindigheitskonstanien beider Komponenten: ks = [1 10]*10% m/s
Gieichgewichiskonstanten der Adsorption beider Komponenien: ¥aums = [1 16]*10" m¥mol
Ditfusionskoetfizienten: D =[2 11"10° m¥s

Zulairf: co 1 < ) = [0 0] MOWM?, Caslte £ 1 < Lt Al = [1 1)*10° MO, €o,(t 2 1rdil) = [0 Ok mo¥m® mit , =0 &
und At = 0.1 s, Dabei stelli At die Dosierzeit der Dosiereinheil dar.

+  Anfangsbedingungen: Zu Beginn der Simulation soll ven einem gut gespiten Rohr ausgegangen werden, in
welchem sich nur Elueni befindet.
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Aufgabe 1

1.1)

1.2)

1.3)

1.4)

Der Index a bezeichne von nun an die einzelnen Komponenten. Im Ubrigen werden al-
le Variablennamen und Formelzeichen aus der Aufgabenstellung sowie dem Skript direkt
iitbernommen und somit nicht néher erklirt. In dem vorliegenden System sind

— Eingangsgrofien: ¢y in(t),

Zustandsgrofien: co(z,t), 04(z,t),
— Ausgangsgrofien: cq out (1),

— Systemparameter: V', L, A, a, ¢, kad,o, D, - ..

Man wendet die Finite—Volumen—Methode zur numerischen Losung von partiellen Differen-
tialgleichungen an. Diese Diskretisierungsmethode hat den Vorteil, dass sdmtliche Erhal-
tungssétze gelten, unabhéngig von der Feinheit der Unterteilungen.

Aus den Bilanzen und Kinetiken (jeweils in lokaler Formulierung aufgestellt) erhélt man
zusammen mit geeigneten Rand— und Anfangsbedingungen die partielle(n) Differentialglei-
chung(en) fiir das Losungsgebiet. Dieses wird nun in finite Kontrollvolumina diskretisiert.
Im néchsten Schritt wird einzeln iiber jedes Kontrollvolumen integriert. Um die Integrale
aufzulésen, miissen sog. Profilannahmen getroffen werden, um analytische Ausdriicke fiir
die Integranden zu bekommen (im einfachsten Falle werden konstante oder lineare Appro-
ximationen gewiihlt). Das Ergebnis sind nun niherungsweise Aussagen iiber das Verhalten
jedes einzelnen Kontrollvolumens.

Eine Erhohung der Zahl der Kontrollvolumina (Feinheit) sowie genauere Profilannahmen
(z.B. polynomiale Approximationen) erhéhen die Genauigkeit (jedoch auf Kosten von ex-
ponentiell steigendem Rechenaufwand).

Eine Ableitung zweiter Ordnung nach dem Ort wird am einfachsten mit einer linearen
Profilannahme approximiert. Es wird angenommen, dass sich die Funktionswerte linear von
Stiitzstelle zu Stiitzstelle verdndern. Im allgemeinen Fall gilt (bei Ubernahme der Notation
aus dem Skript):

Zi+Azi62 ( ) Zi+AZia ,
iz L ’ zi+Az; Tit1 — T4 T — Ti—1

= = dz = ) _ . 1
| T [ G-l 0 @

Bei dquidistanter Diskretisierung folgt wegen (6z); = (dz);—1 = Az

zi+Az; 5
6 I’(Z) ds — Ti4+1 — 2131 +xi_1 (2)

022 Az

Zi

Das Integral hiangt also nicht nur vom davorliegenden und “lokalen” Wert ab, sondern auch
vom darauffolgenden.

Die Adsorptionskinetik nach Langmuir nimmt an, dass die Adsorptionsgeschwindigkeit
TAd,o Proportional zur Konzentration ¢, der Komponente o und zur Anzahl der freien
aktiven Platze ist:

n
TAd,a = kAd,a Co 1- Z 05
B=1

Naheliegend ist auch, dass die Desorptionsgeschwindigkeit proportional zum Bedeckungs-
grad der Komponente « ist:

TDe,aa = kDe,a ea
Somit ergibt sich mit kpeo = kad,a / Kad/De,a fiir die Netto-Adsorptionsgeschwindigkeit

bei zwei Komponenten A und B:

k
TAd/De,a = TAd,a — "De,a = KAd,a " Ca - (1 =04 —0p) — # O (3)
d/De,a



1.5) Der Fick’sche Ansatz kann verwendet werden, da seine zwei Hauptvorraussetzungen (stark

verdiinnte Losungen, hinreichend kleiner Volumenstrom des Losungsmittels) gegeben sind.
Wire dies nicht der Fall, oder wiirden weitere treibende Kriifte oder nicht vernachléssig-
bare Diffusionswiderstéinde eine Rolle spielen, sollte der Stephan—Mazwell-Ansatz fiir die
Diffusion gewiihlt werden (die Fick’sche Diffusion ist im Ubrigen nur ein Sonderfall des
Stephan—Mazwell-Ansatz).
In ihm werden nicht nicht nur Aktivitdten anstelle von Konzentrationen verwendet, sondern
man kann, ausgehend von einem Gleichgewicht zwischen treibenden Kréften und Diffusi-
onswiderstédnden, eben diese auch hinreichend genau beachten. Eine hohere Genauigkeit
wird zudem auch dadurch erzielt, dass gegeniiber dem Fick’schen Ansatz sdmtliche Wech-
selwirkungen zwischen den verschiedenen Spezies mit eingebunden werden, nicht nur der
“eigene” Konzentrationsgradient einer Spezies.

1.6) Es wire fiir die einzelnen Félle gualitativ anzunehmen (vgl. Abb. 1):

(a) Es handelt sich hier um eine “Pfropfenstromung”, somit miisste exakt der gleiche
Rechteckimpuls, um die mittlere Verweilzeit verzogert, am anderen Ende des Reaktors
wieder austreten.

(b) Der Rechteckimpuls wird durch die Diffusion “verschmiert”, d.h. die Flanken laufen
aus und aus dem Rechteck wird ein “Hiigel”. Da unterschiedliche Diffusionskoeffi-
zienten D, vorliegen, ist dieser Effekt bei beiden Komponenten verschieden stark
ausgepragt.

(¢) Kommen nun noch die gewiinschten Adsorptions—/Desorptionsphinomene hinzu, so
treten die beiden Spezies auf Grund der durch die unterschiedlichen Netto—Adsorp-
tionsgeschwindigkeiten verschiedenen mittleren Verweilzeiten mehr oder weniger “nach-
einander” und noch stirker “verschmiert” aus. Die verzogernde Wirkung der Adsorp-
tion léBt dabei die Flanken steiler ansteigen, als sie (nach Erreichen des Maximums)
wieder abfallen.
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Abbildung 1: ¢4 ous(t) fiir die Fille (a), (b) und (c) in Aufg. 1.6



Aufgabe 2

2.1)

2.2)

Die partielle Massenbilanz fiir eine Komponente o« in der mobilen Phase lautet:
Y .
%:—T%(paﬂk +]k,a)+0a, k=1,2,3

Da das Rohr einen gegeniiber seiner Lénge vernachlédssigbar kleinen Durchmesser besitzt,
sind die konvektiven und diffusiven Strome in den beiden radialen Richtungen ebenfalls
vernachléssigbar klein. Somit bleibt nur noch der Term fiir £ = 1 {ibrig (auf den Index 1
werde im Folgenden verzichtet):

Opo 0 .
o E(pav"f']oz)'i_aa

Mit p, = co - M, folgt fiir Konzentrationen:

8Ca o 0 ~ ~
E —-&(CO/U‘F]OC)-FU@ (4)

Aus dem Fick’schen Diffusionsansatz

9ra
8Zk

:j.j,a = —C¢ Djk,a
ergibt sich zunéchst fiir die Diffusionsstromdichten (k = j = 1):

304 = —c¢; D, E

Mit der Annahme, dass die Konzentration des Eluenten konstant ist und derart dominiert,
dass die Gesamtkonzentration c; als ortsunabhéngig angenommen werden kann, ergibt sich

(5)

Der Quelle/Senke—Term entspricht hier den Adsorptionsphinomenen. Er ist somit also
proportional zur Netto—Adsorptionsgeschwindigkeit der Komponente o und zur spezifischen
Oberflache des Adsorbers:

&a = —a- TAd/De,a (6)

Da der Volumenstrom des Eluenten als konstant angenommen werden kann, berechnet sich
die Geschwindigkeit v einfach aus

v=— (7)

Nach Einsetzen von (5), (6) und (7) in (4) folgt schlieBlich fiir die dynamischen Gleichungen
fiir die Konzentrationen in der mobilen Phase:

Oca _ 1y Pca VOca (8)
t 992 A9,  TAd/Dec

Die partielle Stoffbilanz fiir die (stationéire) Adsorber—Phase lautet:

P&S)Uk +J}E:T<)x> + 0aq, k= 1,2,3

s 9 (

ot 0z,

Mit den gleichen Annahmen wie in 2.1 und dem Fakt, dass hier eine stationire Phase vor-
liegt (somit Konvektions— und Diffusions—Term verschwinden), vereinfacht sich die Bilanz
enorm:

aps)
ot

Oaq = Maa'TAd/De,a (9)



2.3)

2.4)

2.5)

Aus der Definition des Bedeckungsgrades (Verhiltnis aus “bedeckter” und “insgesamt zur
Verfiigung stehender” Fliche) folgt

g, — Cofa e 0 /Ma (10)
¢ ac ac Mac

Stellt man (10) nach p&s) um, so ergibt sich der gesuchte Zusammenhang zwischen der
Partialdichte der adsorbierten Komponente und ihrem Bedeckungsgrad:

pfj) =M,ac-0,

welcher nur noch nach der Zeit abgeleitet werden mufl und somit in (9) eingesetzt werden
kann:

O
M, acaa—th a-TAd/De,a (11)

Da nur eine Ableitung nach der Zeit vorkommt, kann die partielle Differentiation in eine
gewohnliche umgewandelt werden. Nach Kiirzen ergeben sich schliefllich mit (3) die dyna-
mischen Gleichungen fiir die Bedeckungsgrade auf dem Adsorber:

df, TAd/De,«
- _A4Tee 12
dt c (12)

Die totale Stoffbilanz wurde nicht benttigt, da angenommen wurde, dafl die Konzentration
des Eluenten derart dominiert, dass die Gesamtkonzentration als konstant angenommen
werden kann (woraus folgte, dass die Konvektionsgeschwindigkeit ebenfalls als konstant
angenommen werden konnte). Sie liefert somit keine weiteren Informationen.

Es liegen fiir jeweils zwei Komponenten (« und () vor:
— Eine partielle Differentialgleichung 1. Ordnung in der Zeit, 2. Ordnung im Ort, (8)
= es werden 2 Anfangsbedingungen und 4 Randbedingungen gebraucht
— Eine gewohnliche Differentialgleichung 1. Ordnung in der Zeit, (12)
= es werden 2 Anfangsbedingungen gebraucht

Insgesamt werden also 4 Anfangsbedingungen und 4 Randbedingungen benétigt.

Gegeben sind die Anfangsbedingungen:

— Fiir (8):  ca(z,t=0)=0 wund c¢p(z,t=0)=0
— Fiir (12):  04(2,t=0)=0 und 6p(z,t=0)=0

Fiir (8) folgen aus den gegebenen Annahmen “gut gespiiltes Rohr” und “rein konvektiver
Austrag am Rohrausgang” die Randbedingungen:

— 1. Art:  ca(2=0,t) =cain(t) und cp(2=0,t) =cp,n(t)

Oca(z,1) 0 und Ocp(z,t)

— 2. Art:
' 0z wel 0z sl

=0

In dem vorliegenden System sind ¢, und 6, ZustandsgréfSen. Darum sind auf Grund des
Produkts in (3) die dynamischen Gleichungen fiir die Konzentrationen in der mobilen Phase
(8) nichtlineare (genauer multilineare, noch genauer bilineare) partielle Differentialgleichun-
gen 2. Ordnung. Gleiches gilt auch fiir die dynamischen Gleichungen fiir die Bedeckungs-
grade auf dem Adsorber (12), die jedoch wie schon erwihnt streng genommen gewdhnlich
sind.

Die Notation fiir die Kontrollvolumina werde direkt aus dem Skript / den Ubungen iiber-
nommen. Die beiden Systemgleichungen werden nach formaler Integration iiber ein Kon-
trollvolumen wie folgt aufgeteilt

Zz+18 Zit1 82 i P Zit1
/ Ca = /Da[? /v&dz— / AT Ad/De,a dz (13)
22

I II II1 v




Zi4+1 Zi+1

dé, TAd/De,a
—dz = —l—-d 14
/ dt * / c * (14)

z;

v VI
und mit geeigneten Profilannahmen bei dquidistant diskretisierter Ortskoordinate ausge-
wertet:

I: Anwendung der Leibnitz—Regel und Profilannahme ¢, sei stiickweise konstant liefern:

27’,-*-1a d Zi41 d

C Cq g
Lag, = S | dz | = a8
at T ar | / ‘ T

II: Ubernehmen des Ergebnisses aus Aufgabe 1.3:
Zit+1
/v

23

2
0%cq ds — D, Couitl = 2Cq,i + Ca,i—1
022 o Az

IIT: Profilannahme c,, sei stiickweise konstant und das upwind scheme liefern:

Zit1 P
C .
—odz = vca] ) = v(Cai — cajio1)

Uaz

23

IV: Profilannahme c,, 04 und fp seien stiickweise konstant liefert:

Zi+1 Zi+1
A TAd/De,a dz = A TAd/De,a,i / dz=a- TAd/De,a,i * Az
Zi Zi

V: Anwendung der Leibnitz—Regel und Profilannahme 6, sei stiickweise konstant liefern:

Zi41 Zi41

df, ., d R (%
/ﬁdz_dt Ou,i /dz = Az T

23 Zi

VI: Profilannahme c,, 04 und fp seien stiickweise konstant liefert:

Zi41 1 Zi41 1
TAd/De,«
/ dz = - TAd/De,a,i * dz = —- TAd/De,a,i * Az
C C C
Zi Zi

Zusammenfassend kann (13) somit nach Division durch Az wie folgt geschrieben werden:

dea,i Ca,itl — 2Cayi + Caji-1 V Cayi — Caji—1
o Da ) s > _ > > . oo 15
dt NG A Az @ TAd/De,a, (15)
sowie (14)
dé,, ; 1
— = —- e,x,i 16
at ¢ Ad/Dea, (16)

Fiir das rechte Randelement (i = n) gilt nach (2):

dca,n - D —Ca,n + Ca,n—1 |4 Can — Can—1
dt ] AZ2 - Z Az — @ TAd/De,a,n
bzw.
d00n 1
dt = E *TAd/De,a,n

Fiir das linke Randelement (i = 1) gilt hingegen nach (1) mit (6z);—1 = (Az)/2:

dca,l -D Ca,2 — 30(1,1 + 2Coz,in - Kca,l — Ca,in —a-r
dt a AZQ A Az Ad/De,a,1
bzw.
Afos 1
dt = E *TAd/De,a,1



Aufgabe 3

3.1) Das zur Simulation benutzte Matlab—Programm, welches sich im Anhang an diesem Doku-
ment befindet, liefert die in Abb. 2 — 4 dargestellten Ergebnisse:
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Abbildung 2: 3D-Plots fiir die Konzentrationen c4(z,t) und cp(z,t)
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Abbildung 3: 3D-Plots fiir die Bedeckungsgrade 64(z,t) und 05(z, 1)
Man sieht in Abb. 4 am besten, dass eine Trennung — zumindest qualitativ — stattge-

funden hat. Der anfingliche Impuls wird durch Diffusion und Adsorption/Desorption “auf-
geweicht”. Aufgrund der zehnfach grofleren Gleichgewichtskonstante fiir die Adsorption,



kommt Komponente B deutlich spéter und “verschmierter” am Ausgang an, als Kompo-
nente A, welche hingegen nicht so stark von den Absorptions—Phidnomenen betroffen ist
und deswegen auch steilere Flanken besitzt (selbst bei doppelt so grolem Diffusionskoeffi-

zienten).
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Abbildung 4: Zeitlicher Konzentrationsverlauf ¢, out(t) am Ausgang des Reaktors

3.2) Die in Aufgabe 1.6 getroffenen Uberlegungen spiegeln sich in der Simulation in vielen
Punkten wieder. Man vergleiche dazu Abb. 1 mit Abb. 5:

(a) Weder Diffusion noch Adsorption: Die numerischen Fehler sorgen fiir eine Verzerrung
des Rechteckimpulses (man spricht von sog. numerischer Diffusion). Beide Konzen-
trationsverldufe sind jedoch wie erwartet deckungsgleich;

(b) Nur Diffusion: beide Komponenten treffen ungeféhr zeitgleich am Ausgang an, sind
jedoch verschieden stark “verschmiert” (auf Grund des hoheren Diffusionskoeffizienten
ist Komponente A stéirker davon betroffen).

(c) Diffusion und Adsorption: hier stimmen Vorhersage und Simulation am besten iiberein.

3.3) Man kann die Trennung verfeinern, u.a. indem man:

(a) die Lénge des Reaktors erhoht. Auf diesem Wege kann mehr Zeit fiir eine ausreichend
lang andauernde Adsorption “gewonnen” werden.

(b) den Volumenstrom des Eluenten reduziert. Dadurch wird die Stromungsgeschwindig-
keit im Reaktor geringer — beide Komponenten haben also ebenfalls “mehr Zeit”,
sich durch die Adsorptions—/Desorptionsphéinomene trennen zu lassen.

Diese beiden Moglichkeiten werden in Abb. 6 dargestellt. Dort wird die Abhéngigkeit der
Trennkonzentration von der jeweiligen Methode verdeutlicht, d.h. wie sich eine Verdnderung
der Reaktorlinge L (oberer plot) oder des Eluentenstroms V' (unterer plot) auf die Trenn-
konzentration c4 = ¢g = Cryenn auswirkt. Die schwarze Linie kennzeichnet den gewiinschten
Wert von cryenn = 1078 mol/m?.

Bei der ersten Mafinahme wird die gewiinschte Marke fiir die Trennkonzentration bei einer
Reaktorldnge von L = 0.324 m nach etwa t = 2.29 s unterschritten. Reduziert man hingegen
den Volumenstrom, so wird die gesuchte Trennschirfe mit V' = 36.1 ml/min nach etwa
t = 2.34 s erreicht.
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Abbildung 5: Simuliertes Verhalten von cq, oy (t) fiir die drei Félle aus Aufg. 1.6

Dem Ergebnis nach wird also bei entsprechender Vergréfierung des Reaktors die Trennkon-
zentration etwas schneller erreicht, als bei geeigneter Reduktion des Eluentenstroms. Dies
kann (vor allem auf lange Sicht) ein wirtschaftlicher Vorteil sein kann. Es ist aber ebenfalls
zu {iberlegen, ob nicht doch eine Reduktion des Eluentenstroms zu bevorzugen wire, da
man mit ihr nicht nur bauliche Mehrkosten (durch Erhthung der Reaktorlénge) vermeidet,

sondern auch (teuren und umweltschidigenden) Eluenten einspart.’
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Abbildung 6: Simuliertes Verhalten von cq oy (t) fiir die zwei Félle aus Aufg. 3.3

IDie Beantwortung dieser wichtigen Frage bleibt jedoch wieder einmal dem wirtschaftswissenschaftlich formier-

ten und —interessierten Ingenieur iiberlassen.
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U Ao +

%
%
%
%
%
%
%

) A
clc; close all; clear c; clear x; clear th; clear z; global calc; calc = 0

Projektuebung 2.
Florian Knorn, STK 01

Haupt-Programm

disp(” PROGRAMM-START

% e +
% | Deklarartion der Konstanten |
% @+ +
U —— Manipulationsgroéflen
L_Reaktor = 0.3; % m - Lange des Reaktors

V_Eluent = 40E-6/60; % m3/s - Volumenstrom des Eluenten

t end = 10; % s - Simulationsdauer

precision = 7500; % 1 - Anzahl Zeitunterteilungen

n_CV = 100; % 1 - Anzahl der Kontrollvolumina
Diffusion = 1; % Diffusion? 1 = ja, 0 = nein
Adsorption = 1; % Adsorption? 1 = ja, 0 = nein

plots = 0; % Plots 1-3 anzeigen? 1 = ja, 0 = nein
titles = 0O; % Titel bei plots? 1 = ja, O = nein

= 1E-3.*[1 10];
1E1.*[1 10];

V_Eluent;
0.3*pi/4*(2E-3)"2;
p.V 7/ p.A;
L_Reaktor;

= 1E-3.*[2 1];

lag D = Diffusion;

disp([sprintf("\n\nSystem-Parameter / Simulations-Parameter:\n
| precis. |
%6g | 1/%-5g |

sprintf(" L
sprintf(”

| vl
%eg | %69 |

t_end

Adsorber-Kenngroessen

m3/mol
m2/m3
mol/m=2
logical

Reaktor-Kenngroessen

m2/s
logical

Strukturdaten
1 - Anz. Kontrollvolumina
m - Lange eines Kontrollvolumens

n_CV | Delta z\n"), ...

%6g | %8g\n",L_Reaktor,. ..

V_Eluent*6E7,t_end,precision/t_end,n_CV,p.dz),sprintf("\n\nFlags\n"), ...
sprintf(® Adsorp? | Diffus? | plots?

| titles? \n 7),...

sprintf("%6g | %6g | %6g | %6g\n\n",p.flag_Ad,p-flag_D,plots,titles)]);
disp(” BEGINN DER BERECHNUGEN D)
O g g +
% | Anfangsbedingungen |
O +
AB = zeros(1,2*2*p.n); % Anfangsbedingungsvektor

O A +
% | Solveraufruf |
W +

tspan=[0:t_end/precision:t_end];

[t,x]=0del5s(@p2_aux,tspan,AB,odeset("RelTol",1e-9,"AbsTol",1e-9),p);
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O g g +
% | Rueckrechnung |
S +
c(:,:,1) = x(:,1:p.n);

c(:,:,2) = x(,p-ntl:2*p.n);

th(:,:,1) = x(:,2*p.n+1:3*p.n);

th(:,:,2) = x(:,3*p.n+l:4*p.n);

disp(” ENDE DER BERECHNUGEN )
O g +
% | Berechnung und Ausgabe von c_Trenn |
S +

if Diffusion+Adsorption == 2
cmax = max(c(:,p-n,1)); flag=0;
for i=1:length(t)
if ((c(i,p-n,1) == cmax) & (flag == 0)) flag=1l; end % Hinter max

if ((c(i,p-n,1) <= c(i,p-n,2)) & (Flag == 1)) % Bestimmung
i0=i; intersec = (c(i0-1,p.n,1)+c(i0,p-n,1))/2; Flag=0;
disp(sprintf("\n\n c_ Trenn = %.3e mol/m3\n",intersec"));
disp(sprintf("nach\n\n t = %.2F s\n\n",t(i0)"));
break
end
end
end
if plots ==
% +-—_ +
% | Zeichnen der plots |
% +-—_ +

z(1)=p.dz/2; for i=2:p.n z(i)=z(i-1)+p.dz; end;
[x,yl=meshgrid(z,t); dt=t(length(t))/(length(t)-1);

figure(l) % - ——————— - Konzentration c(z,t)
subplot(2,1,1); mesh(x,y,c(:,:,1)); xlabel("Ort z im Reaktor in [m]");
ylabel("Zeit t in [s]"); zlabel("Konzentration c_A in [mol/m3]%); grid on;
ifT titles==1 title("Konzentrationen c_\alpha(z,t)", fontsize",12, ...
“fontweight®,"bold"); end; axis tight;
subplot(2,1,2); mesh(x,y,c(:,:,2)); xlabel("Ort z im Reaktor in [m]");
ylabel("Zeit t in [s]"); zlabel("Konzentration c¢_B in [mol/m3]"); grid on;
axis tight;

figure() % --~———-—— -~ Bedeckungsgrade theta(z,t)
subplot(2,1,1); mesh(x,y,th(:,:,1)); xlabel("Ort z im Reaktor in [m]");
ylabel("Zeit t in [s]"); zlabel("Bedeckungsgrad \theta A [dimensionslos]®);
if titles==1 title("Bedeckungsgrade \theta \alpha(z,t)","fontsize",...

12, "fontweight”,"bold™); end; axis tight; grid on;
subplot(2,1,2); mesh(x,y,th(:,:,2)); xlabel("Ort z im Reaktor in [m]");
ylabel("Zeit t in [s]"); zlabel("Bedeckungsgrad \theta B [dimensionslos]");
grid on; axis tight;

figure@) % -—-—————- -~ Konzentration am Ausgang c_out(t)

plot(t,c(:,p-n,1),"b",t,c(:,p-n,2),"r","linewidth",2);

xlabel("Zeit t in [s]"); legend("c_{A,out}","c_{B,out}");

ylabel ("Konzentrationen am Ausgang c_{\alpha,out} in [mol/m2]%);

if titles==1 title("Konzentrationen am Ausgang c_{\alpha,out}(t)",...
"fontsize",12, "fontweight”,"bold"); end; grid on; axis tight;

iT Adsorption+Diffusion == 2 hold on; % Falls Ad & Diff -> c_Trenn zeigen

plot([t(i0) t_end/2],[3*c(i0,p.n,1) cmax*3/4],"k"); % Linie, dann Text

text(t_end/1.95, cmax*3/3.9, ["c_A = ¢ B = " num2str(intersec) " mol/m3"]);

hold off; end

end
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O g g +
% | Weitere Auswertung: Aufgabe 3.2 |
S +

%
% Um die dazu notigen Werte zu sammeln, muB das Programm 3 Mal (manuell)
%  fur die drei Falle aus Aufgabe 1.6 gestartet werden, d.h. jeweils

%  (Diff,Ad) = (0,0), (Diff,Ad) = (1,0), (Diff,Ad) = (1,1)
%  Auswertung startet automatisch, wenn alle ndtigen Daten vorhanden sind.
if Diffusion+Adsorption == 0 % Speichern der Ergebnisse fur Auswertung

clear al; clear a2; al=c(:,p-n,1); a2=c(:,p-n,2); end
iT Diffusion+Adsorption ==

clear bl; clear b2; bl=c(:,p-n,1); b2=c(:,p.n,2); end
if Diffusion+Adsorption ==

clear c1; clear c2; cl=c(:,p-n,1); c2=c(:,p-n,2); end

% Darstellung der Auswertung

if (exist(Tal")*exist("a2")*exist("bl")*exist("b2")*exist("cl")*.._.
exist("c2")~=0) % Alle notigen Daten vorhanden ?
figure(4) % Bestimmung der gemeinsamen Achsen-Abschnitte
plot(t,al,t,a2,t,bl,t,b2,t,cl,t,c2); axis tight; temp=axis; figure(4)
subplot(3,1,1) % ————————————— Diff = 0, Adsorp = 0
plot(t,al, "b",t,a2,"r","linewidth",2); axis(temp);
legend("c_{A,out}","c_{B,out}"); grid on;
if titles==1 title("Vergleich der Falle (Diff=0,Ad=0), (Diff=1,Ad=0), (Diff=1,Ad=1),",...

"fontsize®,12, "fontweight®,"bold"); end

subplot(3,1,2) % ——————————— Diff = 1, Adsorp = 0
plot(t,bl,*b",t,b2,"r", " linewidth",2); axis(temp);
legend("c_{A,out}","c_{B,out}"); grid on;
ylabel (*Konzentrationen am Ausgang c_{\alpha,out} in [mol/m2]%);
subplot(3,1,3) % ———————————— Diff = 1, Adsorp
plot(t,cl, "b",t,c2,"r","linewidth",2); axis(temp); grid on;
legend("c_{A,out}","c _{B,out}"); xlabel("Zeit t");

1
=

end

disp(” PROGRAMM-ENDE )
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% +——_——————— +
%
%
%
%
%
%
%
T T +
function dxdt=p2_aux(t,x,p); global calc; calc = calc + 1;

iT mod(calc,100) == 99; disp(” bitte warten ..."); end;

Projektuebung 2.
Florian Knorn, STK 01

System-Programm

I T e +
% | Auseinanderklamisern der Zusammenfassungen |
W e +
c(:,1) = x( 1 :op-n); % Vektor fir c_A

c(:,2) =x( p-ntl : 2*p.n); % Vektor fir c_B

th(:,1) = x(2*p.n+l : 3*p.n); % Vektor fur theta_A

th(:,2) = x(3*p.n+l : 4*p.n); % Vektor fir theta B

0 +
% | EingangsgroRen: Dosier-Rechteck-Impuls |
W +

ift<=0.1&t>=0
c_in = 10M-5_*[1 1];

else

c_in = [0 0O];
end
O gy +
% | Nebenrechnungen: Netto-Adsorptionsgeschwindigkeiten |
U +
for j=

AdDe(i,j) = p-flag_ Ad * ( p-k AdG) * c(i,j) * ...
(1-th(i,1)-th(i,2)) - p-k Ad(G)/p.K_AdDe(G)*th(i.j) );

end
end
S +
% | Differentialgleichungen |
% @ A +
U ———m e 1. Kontrollvolumen (der linke Rand)
for j=1:2

dedt(1,j)=p-flag D * p.DA)*( c(2,))-3*c(1,j)+2*c_in(J) )/p.dz"2 - ...
p.v*(c(1,J) - c_in(d))/p.dz - p.a*r_AdDe(1,]);
dthdt(1,j)=1/p.c * r_AdDe(1,});
end

% —— e i. Kontrollvolumen (ein mittleres KV)
for j=1:2
for 1=2:p.n-1
dedt(i,j)=p-flag_ D * p.D@)*(c(i+l,j)-2*c(i,j)+c(i-1,j))/p-dz"2-. _.
p-v*(c(i,j) - c(i-1,j))/p-dz - p.a*r_AdDe(i,j);
dthdt(i,j)=1/p.c * r_AdDe(i,]});
end
end

% ——— e n. Kontrollvolumen (der rechte Rand)
for j=1:2
dedt(p.n,j)=p-flag D * p.DA)*( -c(p.n,j)+c(p.n-1,j) )/p.dz"2 - ...
p.v*(c(p.n,j) - c(p.n-1,j))/p.dz - p.a*r_AdDe(p.n,j);
dthdt(p-n,j)=1/p.c * r_AdDe(p-n,jJ);
end

dxdt=[dcdt(:,1);dcdt(:,2) ; dthdt(:,1);dthdt(:,2)];



	aufabenstellung_1.tif
	aufabenstellung_2.tif
	aufabenstellung_3.tif
	p2 (ergab 102%).pdf

