Ausgewdhlte Ergebnisse

Technische Chemie

Arbeitsgruppe A. Schénbucher

Simulation eines homogenen Semibatchreaktors

Rainer Braun, Markus Frilling, Axel Schénbucher

1 Problemstellung

Im Bereich der chemischen Sicherheitstechnik werden alle drei Gefah-
renquellen fiir gekilhite chemische Reaktoren behandelt, in denen i.a.
komplexe Reaktionen (Reaktionsnetzwerke) ablaufen.

Insbesondere bei industriellen Produktionsprozessen laufen neben der
erwlinschten (Haupt-) Reaktion, die zum Zielprodukt fiihrt, meist mehrere
unerwiinschte Nebenreaktionen ab, wodurch auch umweltrelevante (z.B.
toxische) Reaktionsprodukie entstehen kénnen.

2 Modellierung
Differenzielle Stoffmengenbilanz
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Durch die numerische Lésung des i.a. sehr steifen Differenzial-
gleichungssystems (gegeben durch die Bilanzgleichungen) erhalt man
2.B. Stoffmengen- und Temperaturverldufe im Reaktor.

3 Beispiel fiir eine komplexe Reaktion: Trichlorphenolsynthese
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Abb.1:  Reaktionsnetzwerk der TCP-Synthese nach dem Boehringer-Verfahren
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5 Folgerungen und Ausblick

Der Vorteil der Simulation gegeniber klassischen Simplexverfahren zur Op-
timierung der Prozessfilhrung liegt neben der Zeitersparnis auch in ihrer
Vielseitigkeit. Es kann (s. Abschnitt 4) ohne groBen Zeitaufwand sowohl die
Reaktionsfilhrung als auch die Temperaturfihrung des Verfahrens variiert
werden. Die Simulation ist im Gegensatz zu klassischen Optimierungsverfah-
ren auch auf andere Anlagen anwendbar. Dariiber hinaus lassen sich auch

4 Simulation — Beispiele

Normalbetrieb des 10/ Labor-SBR
(Abb. 2)

Wahit man die Parameter der Diffe-
renzialgleichungen entsprechend
den im realen Reaktor herrschenden
Bedingungen, kann die Simulation

gut mit den in einem 10/ Labome-
aktor ermittelten Daten verglichen
werden.

Gestérter Betrieb des technischen ™ e
Betriebs-SBR (Abb. 3) oo f\ .

Es werden ausgewahite Storfall-Szena-
rien berechnet. Eine mdgliche Stoérung
ist der Ausfall der Kithiung. a

Modifizierte Reaktionsfilhrung
(Abb. 4)

Durch systematische Variation der Para-
meter wird mit geringem Zeitaufwand
eine modifizierte Reaktionsflihrung ge-
funden. Der Vorteil dieser Reaktionsfiih-
rung (Abb.4) wird durch Tab.1 verdeut-
licht:
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Variation der Temperaturfiihrung

(Abb. 5)
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Sowohl bei der modifizierten Reaktions-
fihrung als auch beim Normalbetrieb ist .../
fur die isotherme Reaktionsflihrung ein
hoher Mess- und Regelaufwand notig.
Nicht nur aufgrund des hoheren Auf- ™
wands der isothermen Reaktionsfiihrung,
sondern auch aus sicherheitstechnischen
Uberlegungen wurde untersucht, ob die-

ser Prozess auch mit isoperiboler Tem-
peraturfiihrung sinnvoll durchfiihrbar ist.
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sicherheitstechnische Fragestellungen beantworten. Allerdings werden als
Grundlage der numerischen Simulation die reaktionskinetischen und thermo-
dynamischen Daten benétigt, die je nach Reaktionssystem teilweise schwierig
zu ermitteln sind.

Noch groRer Forschungsbedarf bestent fiir die Simulation von Reaktoren, ins-
besondere bei zusétzlicher Beriicksichtigung der Makrokinetik.
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