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KURSPROGRAMM

Teil 2: Einfiihrung in die Benutzung der DETHERM-Datenbank

(0,5 Tage)
1. Aufbau der Datenbank DETHERM
2. Praktische Ubungen zum Recherchieren

Teil 3: Das Prozesssimulationssystem ASPEN PLUS (1 Tag)
1. Thermodynamik und Prozesssimulation
1.1 Implementierung thermodynamischer Berechnungsvor-
schriften in das Programm

1.2 Berechnung und Vertafelung von Stoffdaten, Phasendia-

gramme
1.3 Anforderungen an Parameter und Stoffdaten nach dem
Verwendungszweck
2. Kombin. Phasen- und Reaktionsgleichgewichte
2.1 apparent and true components
2.2 Reaktionsgleichgewichtskonstanten
2.3 Beisp. fiir Interaktionen versch. Parameter
3. Beschaffung von Stoffdaten und Parametern
3.1 Welche Parameter fiir welchen Zweck
3.2 Datenbanken
3.3 Stoffdatenabschdtzung: Genauigkeit, Anwendung
3.4 Datenregression
Welche Informationen fiir welche Parameter, Extrapo-
lierbarkeit, Fehlerquellen und Gefahren
4. Durchgéngiges Beispiel (Kolonnensimulation):
4.1 Welche Stoffdaten und Parameter fehlen oder benétigen
eine Verbesserung?
4.2 Welche experimentelle Information ist vorhanden (Rein-
stoffdaten, Gemischdaten)?
4.3 Welche Daten schétze ich ab?
4.4 Welche Daten fiir die Regression?
4.5 Simulation der Kolonne
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KURSPROGRAMM

Fiir die Auslegung von Anlagen, die Berechnung des Prozessverhal-
tens und die Losung von damit verkniipften Optimierungsproblemen
sind Simulationsprogramme zu einem unverzichtbaren Hilfsmittel ge-
worden. Die Qualitdt der Berechnungsergebnisse hdngt entscheidend
von den verwendeten Stoffdaten ab. Hdufig stehen diese Daten nicht
oder nur unvollstandig zur Verfiigung. Da Messungen einen hohen ex-
perimentellen und zeitlichen Aufwand erfordern, ist man bestrebt,
solche Daten auf rechnerischem Wege zu ermitteln oder abzuschét-
zen.

Moderne Datenbanken und Softwarepakete ermoglichen neben dem
Zugriff auf Literaturdaten und der Verwaltung eigener Messdaten
auch Visualisierung und Korrelation sowie die Abschdtzung fehlender
Stoffdaten fiir reine Komponenten und Gemische. Weit verbreitet und
von grofer praktischer Bedeutung sind beispielsweise Gruppenbei-
tragsmethoden zur Vorausberechnung von Phasengleichgewichten
und ExzessgroBen (mod. UNIFAC, PSRK).

LERNZIEL

Die Teilnehmer werden mit wichtigen, aktuellen Methoden der rech-
nerischen Ermittlung von Stoffdaten und insbesondere Phasengleich-
gewichten vertraut gemacht. Damit werden sie in die Lage versetzt,
Berechnungsmethoden selbstandig anzuwenden und die Zuverldssig-
keit der Ergebnisse zu beurteilen.

Am Beispiel der DETHERM®-Stoffdatenbank werden praktische Kennt-
nisse im Recherchieren von Stoffdaten vermittelt.

Regression, Abschdtzung und Visualisierung von Stoffdaten sowie
weitergehende Anwendungen, wie die Auswahl selektiver Zusatzstof-
fe, werden mit Hilfe der Dortmunder Datenbank (DDB) und des inte-
grierten Softwarepakets DDBSP demonstriert.

LERNINHALT/ZIELGRUPPE

LERNINHALT

Neben der Ermittlung von Eigenschaften reiner Stoffe und Gemische
und von chemischen Gleichgewichten realer Systeme werden die mo-
dernen Methoden der Berechnung von Phasengleichgewichten aus-
fihrlich dargestellt. Auf theoretische Grundlagen wird insoweit
eingegangen, als diese fiir das Verstandnis der Methoden notwendig
sind.

Die Auswahl der Berechnungsmethoden wurde nach Gesichtspunkten
der Anwendbarkeit in der Berufspraxis und den Moglichkeiten der
Programmierung getroffen, wobei eine Konzentration auf die in der
chemischen Technik wichtigen Stoffeigenschaften erfolgt. Die Vorge-
hensweise bei der Abschatzung von Stoffdaten wird anhand geeigne-
ter Softwaretools demonstriert.

Die Benutzung der DETHERM-Datenbank wird anhand typischer Stoff-
datenprobleme ausfiihrlich dargestellt. Dabei liegt der Schwerpunkt
auf der Recherche von Stoffdaten und ihrer Ubergabe an Prozesssimu-
lationssystemen.

Die Implementierung thermodynamischer Berechnungsmethoden in
das Prozesssimulationsprogramm ASPEN PLUS wird erldutert, wobei
Méglichkeiten und wichtige praktische Aspekte an Beispielen behan-
delt werden.

STOFFVERMITTLUNG

Der Stoff wird durch Vortrige und Ubungen vermittelt. An einem
durchgdngigen Beispiel werden die Sachverhalte erldutert.

ZIELGRUPPE

Naturwissenschaftler und Ingenieure in Forschung und Entwicklung,
in der Anlagenplanung und Apparateauslegung und in der Produktion;
Informationsvermittler.

VORKENNTNISSE

Grundkenntnisse in Physikalischer Chemie sind von Vorteil.
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THEMEN
Teil1: Thermodynamische Stoffdaten fiir die Synthese, Auslegung

und Simulation chemischer Prozesse (1,5 Tage)

Reinstoffeigenschaften

1.1 PVT-Verhalten

1.2 Dampfdruck, Verdampfungsenthalpie

1.3 Kritische Daten

Eigenschaften von Mischungen

2.1 Fugazitaten

2.2 ExzessgroBen und Aktivitatskoeffizienten

2.3 Zustandsgleichungen (Redlich-Kwong, Soave u.a.)

Phasengleichgewichte (Dampf/Fliissig, Fliissig/Fliissig,

Azeotropie, Fest/Fliissig, Gas/Fliissig)

3.1 Modelle fiir nichtideale Fliissigkeitsmischungen (Wilson,
NRTL, UNIQUAC)

3.2 Vorhersage von Aktivitatskoeffizienten (UNIFAC, mod.
UNIFAC)

3.3 Vorausberechnung von Phasengleichgewichten mit Zu-
standsgleichungen (PSRK, VTPR)

3.4 Quantenchemische Methoden (COSMO RS,...)

Synthese von Rektifikationsprozessen

4.1 Berechnung azeotroper Punkte in Multikomponentensys-
temen

4.2 Destillationslinien, Riickstandskurven

4.3 Auswahl selektiver Zusatzstoffe

4.4 Softwaredemonstration

Chemische Reaktionen

5.1 Berechnung von Reaktionsenthalpien

5.2 Berechnung chem. Gleichgewichte

Demonstration der Dortmunder Datenbank (DDB)
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