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Kolonnen

Shortcut-Modell

DSTWU
 Modell nach Winn, Underwood und Gilliland
 Trennkolonnen mit einem Feed und zwei Produktstromen

* Bestimmung von rr_,;, und n_,,, sowie aktuelles rr bei gegebenem n und

umgekehrt
* Analog zum McCabe-Thiele-Verfahren
* Auslegung des Apparates durch Bilanzierung des Kopfes
* Verweilzeit im Apparat so grol3, dass alle Komponenten ideal
durchmischt sind (GGW-Modell)
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Kolonnen

Rigoroses Modell

RadFrac

» rigorose Auslegung und Design fur Trennkolonnen

« flr gewohnliche, extraktive, reaktive oder azeotrope Rektifikation,
Absorber und Stripper

« Bilanzierung jeder Stufe der Kolonne

« ideale Durchmischung der Komponenten auf jeder Stufe (GGW-Modell)

RateBased

« Erweiterung zu RadFrac

« Berucksichtigung aller Warme- und Stofftransportphanomene fur die
Bilanzierung einer Stufe (z.B. Kinetik von Reaktionen, Warmetonung,
Stofftransportlimitierung)
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Kolonnen

SCFrac

» Shortcut-Destillationsmodell fur komplexe petrochemische
Trennoperationen

« Bestimmt Produktzusammensetzung und —flussrate, Stufenzahl und
Warmeleistung unter Einsatz von Trennfaktoren

« z.B. Rohdlfraktionierer oder Vakuumdestillation zur Benzingewinnung

MultiFrac
* Rigorose Auslegung fur eine Verschaltung von Trennkolonnen beliebiger
Komplexitat

- Warmeintegrierte Kolonne, Absorber/Stripper-Verschaltung, Olraffinerie

PetroFrac
« OQlfraktionierer
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Einteilung der zur Verfugung stehenden Methoden

= Graphische Verfahren:
= McCabe-Thiele Verfahren
= Ponchon-Merkel-Diagramme
= Short Cut Modelle (DSTWU Modelle)
= Fenske /Winn
= Underwood
= Gilliland
= Rigorose Modelle (RadFrac Modelle)
= Gleichgewichtsstufenmodell
- Rate-Based Modelle
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McCabe-Thiele Verfahren

=" Annahmen:
= Gilt ausschlielRlich fur binare Gemische
= Konstante Volumenstrome im Auf- und Abtriebsteil der Kolonne

= Innerhalb des betrachteten Temperatur- und Druckbereichs haben die
Verdampfungsenthalpien konstante Werte

= Mischungsenthalpien und Warmeverluste werden vernachlassigt

>Energie zur Kondensation von 1 Mol Dampf = Energie zur Verdampfung von 1 Mol
Flussigkeit

= Berechnung der Arbeitsgerade fur den Verstarkerteil aus einer Bilanz um den
Kopf

= Wichtige Grenzfalle:
= Rucklaufverhaltnis - « - Arbeitsgerade liegt auf der 45°-Linie

= Stufenzahl - « - Arbeitsgerade schneidet y-Achse als Funktion des minimalen
Rucklaufverhaltnisses (1/v,,+1)
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Ponchon-Merkel-Diagramme

= Voraussetzung: bekannte Reinstoff- und Mischungsenthalpien uber den
gesamten Konzentrationsbereich

\“""“"
R Taulinie

Nafidampf I~ Verdamptungs-

I \ enthalpie
- — — Siedelinie
Flitssigkei Liquiduslinie
Schmelze Soliduslinie
N 2
Kristallgemenge Schmelzenthalpie
0 1
W oo—
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Short-Cut Modelle

= Annahmen:
= Mehrkomponentensysteme werden auf ein binares Trennproblem reduziert.
= Annahme konstanter Trennfaktoren auf jeder Stufe

= Annahme konstanter Volumenstrome im Auf- und Abtriebsteil

Ermoglicht die Bestimmung von:

) Nmin’ N7 Vmin, v, VL, VD, Qcond, Qreb

Minimale Trennstufenzahl nach Fenske oder Winn

Minimales Ricklaufverhaltnis nach Underwood

Stufenzahl und Riicklaufverhaltnis nach Gilliland
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Minimale Trennstufenzahl nach Fenske oder Winn

= Fur die minimale Stufenzahl geht das Rucklaufverhaltnis - «
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Minimales Rlicklaufverhéltnis nach Underwood

= Fur das minimale Rucklaufverhaltnis geht die Stufenzahl - «

1 .(xKopf,LS_

— o 1—Xkopf,LS
min aqp—1 1

2
XFeed,LS 1-XFeed,LS

Minimales Rucklaufverhaltnis nach

Underwood
2
g Methanol / Propanol (NRTL)
= 0=3,5624 _
g3 ' - - - -
T© 0 ¢
€& 1 <&
3 ¢
=X  _
é 0 o t ¢
o ¢ &
0 ' L 4
0,5 06 0,7 0,8 09 1

Stoffmengenanteil Leichtersieder in der Flussigkeit
am Kopf der Kolonne [mol/mol]

©LSim Feed: xF=0,5 ¢LSim Feed: xF=0,25 ¢LS im Feed: xF=0,75
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Stufenzahl und Riicklaufverhaltnis nach Gilliland

= Empirische Korrelationen

= Rucklaufverhaltnis: v=1,05...1,3 - v,,;;,

® Stufenzahl:

N = Npin _ (1+54-X)(X —1)
N+1 o Plar+117-x) x08
Mit X = =i
v+1
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Gleichgewichtsstufenmodell (1)

Vj N I—j+1
Yj Xi+1
hj,v | hj+1,|
F
Z|: > Stufe J ¢ Q
hF,I
Vi L
Yj-1 1 X
hj-1,v hj,l
Annahmen:

- Bilanzierung zweier getrennter Phasen
- Keine Reaktion
- Stationarer Betrieb
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Gleichgewichtsstufenmodell (1)

= Material Balance

“ Ljyy - Xijpr —Lj- x5 +Vig *¥ijo1 = Vipr - Yij+ F-zip =0

= Equilibrium Balance
“ Vij— Kijrx ;=0 mit Ky =y;/x; K=f(T,p x,yi)

= Summation Condition
LY~ 1l=Xx;—1=0

j: theoretische Trennstufe
I. Komponente

= Heat Balance

“Liv1-hjyqa—Lj-hjy +Vimg ¥jim1p = Vigr Yjp t F-hpj +Q =0
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Gleichgewichtsstufenmodell (1)

Material Balance: pro theoretischer Trennstufe (N) und Komponente (n) eine
Gleichung = > N-n Gleichungen

Equilibrium Condition: muss ebenfalls auf jeder Stufe N und fur jede
Komponente n erfiillt werden = > N-n Gleichungen

Summation Condition: gilt fur Gasphase und Flussigkeit auf jeder Stufe > 2-N
Gleichungen

Heat Balance: muss auf jeder Trennstufe N erfiillt sein = N Gleichungen

In Summe ergeben sich pro Stufe (2n+3) Gleichungen und folglich pro Kolonne
insgesamt N-(2n+3) Gleichungen.

Beispiel binares Stoffgemisch mit 10 theoretischen Stufen: 70 Gleichungen
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Rate-Based Modelle
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MERSHQ-Gleichungen:
Material Balance

Energy Balance

Mass- and Heat Transfer Rate Equations

Summation Equations

Hydraulic Equation for Pressure Drop

Equilibrium Equations
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Stoffubergangsmodelle: Zwei-Film Theorie

= Annahmen:

= Stofflbergang von einer ruhenden, flussigen Oberflache an ein stromendes Fluid.

= StofflUbergang findet nur in der Grenzschicht statt.

= Die Filmdicke wird als bekannt und konstant vorausgesetzt.

= Stationarer Betrieb.
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Stoffubergangsmodelle: Penetrationstheorie

= Vorstellung:

= Stromungsturbulenzen in der Bulkphase der Medien gelangen als sogenannte
Turbulenzballen bis in die Phasengrenzflache.

= Die zur Grenzschicht transportierten Fluidelemente verweilen dort fur eine gewisse
Zeit und werden anschlie3end durch nachstromende Elemente verdrangt -
Annahme einer stationaren Grenzschicht existiert hier nicht mehr.

= Grenzschicht erfahrt eine standige Verdrangung und Erneuerung.

= Wahrend der mittleren Kontaktzeit der Fluidelemente an der Phasengrenzflache
kommt es zu Stofftransport durch instationare Diffusion.
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Stoffubergangsmodelle: Oberflachenerneuerungstheorie

= Erweiterung der Penetrationstheorie

= Annahmen:

= Keine konstante mittlere Kontaktzeit der Fluidelemente an der Phasengrenzflache
zwischen Gas und Flussigkeit.

= Verwellzeit der Elemente in der Grenzschicht wird in diesem Fall mit einer
Verwelilzeitdichtefunktion beschrieben.

= Es kommt zu einer Erneuerung der Oberflache mittels wiederkehrender nicht
gleichmaldiger Stromungsfelder.
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Beispiel fur Korrelationen fur den Stofftransport (Bodenkolonnen)

= AIChE Correlation for Bubble Tray Design (1958)

= Basiert auf aquimolarer Gegenstromdiffusion binarer Gemische durch einen Film
(Zweifilm-Theorie nach Danckwerts et. al)

= 3 Randbedingungen

= Massentransport einer Komponente in der Phase ist proportional zur Differenz der
Konzentration oder des Partialdrucks an der Phasengrenze.

= Gleichgewicht an der Phasengrenzschicht

= Hold-Up der Ubertragenen Komponente in der Grenzschicht ist zu vernachlassigen

= Berechnung des Stofftransports mittels geometrischer, fluiddynamischer und
thermodynamischer Grof3en

= Gerster et. al correlation (1958)
= Erweiterung der Fluiddynamik durch Wirbeldiffusionskoeffizienten
= Hughmark correlation (1971)

= Erweiterung unter Anwendung der Oberflachenerneuerungstheorie und der
Penetrationstheorie

Vorlesung: Computer-aided Process Design RUHR .
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Beispiel fur Korrelationen fur den Warmetransport (Bodenkolonnen)

= Chilton und Colburn Analogie

= Warmetransport ist analog zum Massentransport (Berechnung Uber die Prandtl-Zahl
und die Schmidt-Zahl)

= Wird meistens im Prozessdesign verwendet und liefert selten grol3e Abweichungen,
da empirische Annaherung an turbulente, wirbelbedingte Diffusionsmodelle

Vorlesung: Computer-aided Process Design RUHR B
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Beispiel fur Korrelationen fur die Phasengrenzflache (Bodenkolonnen)

= Scheffe und Weiland

- Empirische Gleichung, die mittels Versuchen bei standardisierten Boden und
Stoffgemischen durchgefthrt wurden

- Phasengrenzflache a = f(Re, Reg, Geometrie)

a = 0,270Rey " Re,**" W'0515

0,865 0,130 0,5
Shg = 9,93Re; " Re, ~ W'02%95¢,.

Shy, = 125Re)*®**Re* W'00515c )"
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Benotigte thermodynamische Stoffeigenschaften

23

Gleichgewichtsstufenmodelle

Rate-Based Modelle

Aktivitatskoeffizienten

Aktivitatskoeffizienten

Dampfdricke Dampfdrucke
Fugazitatskoeffizienten Fugazitatskoeffizienten
Dichten Dichten

Enthalpien Enthalpien

Diffusionskoeffizienten

Viskositaten

Oberflachenspannungen

Thermische Leitfahigkeiten

Stofftransportkoeffizienten

Warmetransportkoeffizienten

Phasengrenzflachen
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Unterschied zwischen Gleichgewichts- und NichtGGW-Modellen

= Stoffgemisch Methanol / Wasser (a=3,75)

Konzentration Methanol/Wasser [kmol/kmol]
0 0,2 0,4 0,6 0,8 1

10

Stufe

15

20 — —

25

xH20, Equil. xMeOH, Equil. = = = xH20, Rate-Based — =— = xMeQOH, Rate-Based
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Losungsmethoden fur rigorose Modelle

= Fur jede theoretische Trennstufe werden die folgenden GroRen bestimmt:

= Temperatur, Druck, Volumenstrom Dampf und Flussigkeit, Konzentrationen der
Komponenten in Dampf und Flussigkeit

—> Stark nicht-lineares Gleichungssysteme

—Lésung mit entsprechenden mathematischen Methoden

= Beispiel 1: Wang-Henke-Verfahren
= Zuerst Losung der Stoffbilanz, anschlielend Losung der Energiebilanz
= Mittels Substitutionsmethoden

= Beispiel 2: Naphtali-Sandholm-Verfahren
= Simultane Loésung der MESH Gleichungen

= Mittels EinflUhrung eines Variablen- und eines Funktionsvektors

Vorlesung: Computer-aided Process Design RUHR .
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Einordnung der Komplexitat der Methoden nach Kenig ()

" Fluiddyn. Anséatze

Hydrodynamische
Analogie

Stufenmodelle

Genauigkeit / Rigorositat

Rate-based

GGW

1/Komplexitat der Fluiddynamik
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Einordnung der Komplexitat der Methoden nach Kenig (ll)

Stufenmodelle:
= Beschreibung der Fluiddynamik durch Annahmen und Vereinfachungen
= GGW-Stufenmodell: pauschale Parameter fur HTU und NTU
- Rate-Based: Beschreibung des StoffUbergangs durch 2-Film-Modell

Hydrodynamische Analogie:
= Vereinfachung komplexer Stromungsmuster auf geometrisch einfache Stromungen

Fluiddynamische Ansatze:

= Beschreibung der Transportphanomene uber partielle DGL's

= Erganzung durch Anfang- und Randbedingungen

= Ergebnis: lokale Geschwindigkeits-, Temperatur- und Konzentrationsfelder

- ABER Voraussetzung: bekannte Phasengrenzflache zu jedem Zeitpunkt

Weitere Modelle, z.B. Zellenmodelle vorhanden
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