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Aufgabenstellung

In vergangenen Arbeiten wurde auf Basis von Einzeltropfenversuchen ein verbesser-
tes Stofftransportmodell entwickelt. Dieses soll nun in der Simulation von FlUssig-
Flissig Extraktionskolonnen angewendet und mit vorhandenen Modellen verglichen

werden.

Dazu wird das Modell in das vorhandene Simulationstool ReDrop eingearbeitet wer-

den und anhand verschiedener Kolonneneinbauten validiert.
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Kurzfassung/Abstract

Kurzfassung

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ReDrop, ein Programm zur Simulation von Extrakti-
onskolonnen, erweitert. Die Stoffibergangsmodellierung wurde bisher basierend auf
einem Sherwood-Ansatz zur Berechnung eines Stoffibergangskoeffizienten im Trop-
fen durchgeflihrt. In der erweiterten ReDrop-Version wird der Stoffibergang mit Hilfe
eines Schalenmodells beschrieben. Dabei wird angenommen, dass der Stoffiber-
gang in den beschriebenen Stoffsystemen durch den Transport innerhalb der disper-
sen Phase limitiert ist und mit einem effektiven Diffusionskoeffizienten beschrieben
werden kann. Damit werden samtliche konvektive und diffusive Vorgange im Tropfen
berucksichtigt. Um den hohen Berechnungsaufwand des Schalenmodells zu minimie-
ren, wurde die optimale Schalenanzahl hinsichtlich Genauigkeit und Schnelligkeit
ermittelt, sowie eine variable Zeitschrittweite in Abhangigkeit von Tropfendurchmes-
ser und Schalenanzahl entwickelt. Dadurch kann die bendétigte Rechenzeit fir eine
durchschnittliche Simulation reduziert werden. Weiters wurden das Modell und die
Implementierung in ReDrop validiert und mit experimentellen Kolonnonendaten ver-

glichen.

Abstract

In the present work ReDrop, a simulation tool for countercurrent-extraction columns,
was extended. Mass transfer calculation in ReDrop is currently based on a sherwood
number for the calculation of the mass transfer coefficient inside the drop. In the ex-
tended version of ReDrop mass transfer is calculated with a shell model. This ap-
proach assumes that mass transfer is limited by the dispersed phase. An effective
diffusion coefficient, which describes molecular diffusion as well as convective parts,
is used to describe the transport in the dispersed phase. To face the rising computa-
tion time, an optimal number of shells regarding accuracy and calculation time was
determined and furthermore a variable time step size depending on drop diameter
and shell number was introduced. This reduces the calculation time for an average
simulation. Additionally, the model and the implementation in ReDrop were validated

and compared to experimental column data.
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1 Einleitung

Wer frihe Beispiele fur Extraktionsprozesse sucht, findet fast ausschlie3lich Fest-
Flissig-Extraktionen wie das Kochen von Tee oder Kaffee. Auch das Extrahieren von
Duften aus Pflanzen fur die Herstellung von Parfums war schon frih ein bekannter

Einsatzzweck.

Extraktion ist jedoch ein allgemeiner Begriff fir einen Prozess, der Stoffe mittels ei-
nes flissigen Losungsmittels aus einem Ausgangsstoff gewinnt. Die Flissig-Flissig-
Extraktion ist ein junges Stofftrennverfahren, das im industriellen Mal3stab zur selek-
tiven Abtrennung von geldsten Wertstoffen oder Schadstoffen aus einer Tragermi-

schung/ -16sung verwendet wird.

Trotz der exponentiell steigenden Rechenleistung moderner Computer und des im-
mer haufigeren Einsatzes des Extraktionsprozesses gibt es noch kein industriell ein-
gesetztes Tool zur dynamischen Simulation von Extraktionskolonnen. Das Populati-
onsbilanz-Tool ReDrop bietet einen Ansatz zur Berechnung von Flissig-Flussig-
Extraktionskolonnen auf der Basis von Einzeltropfenexperimenten, welche im La-

bormalfl3stab fir jedes Stoffsystem ermittelt werden konnen.

Damit soll eine groRe Anzahl von Einbauten fiir die Gegenstromextraktion mit gerin-
gerem Aufwand getestet werden kdnnen, um eine optimale Trennleistung zu errei-
chen. Die ersten Untersuchungen zur mathematischen Erfassung der Wechselwir-

kungen und Effekte innerhalb der Kolonne reichen bereits einige Jahrzehnte zurtck.

Im Rahmen dieser Forschung, die nun bereits seit mehr als einem Jahrzehnt intensiv
von Studenten der RWTH Aachen und der TU Graz an dem Programm ReDrop be-
trieben wird, arbeitet DI Eva Kalvoda im Rahmen ihrer Dissertation seit bereits drei

Jahren an einem neuen Stofftransportmodell.

Dieses basiert auf einem Schalenmodell, welches den Tropfen in diskrete Schalen
aufteilen und den Stoffibergang durch instationare Diffusion berechnen soll. Dabei
sollen real auftretende Effekte innerhalb des Tropfens durch eine Korrelation des Dif-
fusionskoeffizienten abgebildet werden. Im Rahmen dieser Diplomarbeit soll das da-

zu benotigte Schalenmodell in ReDrop integriert werden.
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2 Theoretische Grundlagen

Die im Kapitel 2 behandelten theoretischen Grundlagen stellen den aktuellen Stand
des Wissens dar und wurden, wenn nicht anders angegeben aus Lehrbiichern und
Vorlesungsskripten zusammengetragen (Mersmann, et al., 2005) (Pfennig, 2013)
(Sattler, et al., 2008) (Khinast, 2013).

2.1 Extraktion

Bei der Extraktion (lateinisch: extrahere = herausziehen) soll eine Transferkompo-
nente (Solvat) aus dem beladenen Tragerstoff (Raffinatphase) in ein Losungsmittel
(Extraktionsmittel) transferiert werden. Produkte sind das gereinigte Raffinat und der
mit der Transferkomponente beladene Extrakt. Bei der Transferkomponente handelt
es sich sowohl um Wertstoffe, die als Produkt gewonnen werden sollen, als auch um
Schadstoffe, die zum Beispiel aus einem Produktstrom gelést werden sollen. Nach
dem Extraktionsprozess muss das Extraktionsmittel in einem Reinigungsschritt rege-
neriert werden. Dies geschieht zum Beispiel durch die Destillation des Extraktes.
Notwendig wird das, um sowohl den Wertstoff als reine Komponente zu gewinnen,

als auch um das Extraktionsmittel zu regenerieren.

Raffinat Extrakt
A
A 4
Extraktion Regenerierung >
Wertstoff /
|::> z.B. Destillation
Solvat Schadstoff
Tragerphase Losungsmittel
(Raffinatphase) (Extraktphase)

Abb. 2-1: Schema eines Extraktionsprozesses

Bei der Bezeichnung eines Extraktionsprozesses wird zuerst der Aggregatzustand
der Primarldsung, anschlieend der des Extraktionsmittels genannt. Dabei unter-

scheidet man:
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e Fest - Flussig - Extraktion
Klassische Beispiele sind, wie bereits erwahnt, das Herausldsen von Aromen
aus Feststoffen zur Herstellung von Parfums oder das Briihen von Tee oder

Kaffee.

e Flussig - Flussig - Extraktion
Die Flussig-Flussig-Extraktion wird besonders im technischen Mal3stab an-
gewendet, um zum Beispiel thermisch sensible Wertstoffe zu gewinnen. In
der Umwelttechnik werden Spurenverunreinigungen aus Abwassern extra-

hiert, im Bergbau wird die Extraktion zur Gewinnung von Metallen eingesetzt.

e Gas - Flussig - Extraktion
Die Gas - Flussig - Extraktion wird tblicherweise Absorption genannt. Dieser

Prozess wird in der Abluftbehandlung bei Gaswaschern eingesetzt.

Es kdnnen grundsatzlich zwei verschiedene Mechanismen fur den Stofftransfer ver-

antwortlich sein.

Bei der physikalischen Extraktion ist die Triebkraft des Stofftransfers das thermody-
namische Gleichgewicht des Solvats zwischen der Raffinatphase und dem Extrakti-
onsmittel. Es ergibt sich daraus ein Dreistoffsystem. Eine technische Trennung ist
maoglich, wenn zwischen Tragerstoff und Lésungsmittel eine ausgepragte Mischungs-
licke vorhanden ist. Eine geringe gegenseitige Loslichkeit ist Voraussetzung, um die
beiden Phasen wieder voneinander trennen zu konnen. Die Gr6éRRe der Mischungsli-
cke und die Lage des Gleichgewichts bestimmen beim Extraktionsprozess die Hohe
der Triebkraft.

Die Reaktivextraktion nitzt eine chemische Reaktion zur Aufrechterhaltung der trei-
benden Konzentrationsdifferenz. Durch die Reaktion kann die maximale Triebkraft
erhalten bleiben, indem die Transferkomponente von der Grenzflache durch eine
chemische Reaktion "abgezogen" wird. Der Vorteil einer Reaktivextraktion liegt im
dadurch hohen Stofftransfer. Weiters kann durch eine geeignete Wahl des Reakiti-
onsmittels die Selektivitat der Trennung erhéht oder gar erst ermdglicht werden. Die
Nachteile liegen besonders in der oft erschwerten Regenerierung des Extraktionsmit-

tels, weiters sind geeignete Reaktionsmittel oft teuer in der Anschaffung.
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2.1.1 Aufbau von Extraktionskolonnen

Es gibt mehrere Arten der Phasenfliihrungen und Ausfiihrungen von Extraktoren, die

aufgrund der Trennaufgabe variiert werden:

Die einfachste Mdglichkeit ist die einstufige Extraktion. Dazu werden vorwiegend Mi-
xer-Settler-Anlagen verwendet. In diesen existieren zwei abgetrennte Bereiche, im
Mischbereich werden die beiden Phasen zum Beispiel durch Ruhrwerke in méglichst
intensiven Kontakt miteinander gebracht, bis sich das Gleichgewicht einstellt. An-
schlieRend werden die Phasen entweder im Rihrkessel bei Batch-Betrieb oder in
einer Absetzkammer bei kontinuierlichem Betrieb wieder voneinander getrennt. Die
Dauer der Trennung kann in Absetzversuchen ermittelt werden und hangt vom Ener-
gieeintrag durch den Ruhrer, von der Grenzflachenspannung, den daraus entstehen-
den Tropfendurchmessern und der Dichtedifferenz ab. Einen Einfluss darauf haben
aber auch die in technischen Prozessen auftretenden Verunreinigungen und eventu-

ell vorhandene oberflachenaktive Substanzen.

mixer settler light phase

phase separation

Iayer
E sludge
l i outlet

light phase heavy phase heavy phase

Abb. 2-2: Einstufige kontinuierliche Mixer-Settler-Einheit (Pfennig, 2013)

Im Kreuzstrombetrieb werden in mehreren separaten Trennstufen kleinere Mengen
an Losungsmittel verwendet. Damit stellt sich das Gleichgewicht Ofter ein, die Trenn-
leistung verbessert sich, verglichen mit derselben Lésungsmittelmenge im einstufigen
Betrieb. Dies kann zum Beispiel durch Aneinanderreihung mehrerer Mixer-Settler-

Stufen oder im Batch-Betrieb durchgefihrt werden.

Die hdchste Trennleistung bei gleichbleibendem Losungsmitteleinsatz erh&lt man bei

der Gegenstromextraktion. Die schwere Phase wird am Kopf der Kolonne aufgege-
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ben, die leichtere am Boden der Kolonne. Durch den Disperser am Boden oder Kopf
der Kolonne wird eine der beiden Phasen dispergiert. Dabei hangt die Tropfengréf3e

vor allem von der Grenzflachenspannung ab.

Eine ausreichende Dichtedifferenz des Stoffsystems ist unbedingt notwendig, um ein
frihzeitiges Fluten der Kolonne durch zu geringe Sedimentationsgeschwindigkeiten
zu vermeiden, und hohe Durchséatze zu erreichen. In klassischen statischen Kolon-
nen ohne Energieeintrag werden strukturierte Packungen oder Fullkorper, als auch
Siebbdden verwendet. Diese sollen fur eine gleichmafiige TropfengroRenverteilung
sorgen. Dadurch soll die axiale Dispersion vermindert und eine Oberflachenvergro-
Berung und -erneuerung erreicht werden. Diese Kolonnentypen sind besonders flr
Stoffsysteme mit geringer Dichtedifferenz oder Oberflachenspannung geeignet, die
durch einen Ubermafigen Energieeintrag sehr frih zum Fluten neigen. Oft ist auch
ein Energieeintrag nicht gewinscht, da, zum Beispiel in der Biotechnologie, Orga-

nismen in den beiden Phasen Schaden nehmen kdnnten.

Um den Stoffaustausch in der Kolonne durch erh6hten Energieeintrag zu verbessern,
werden Gegenstromextraktionskolonnen als gerthrte oder pulsierte Kolonnen ausge-
fuhrt. Zu den pulsierten Kolonnen z&hlen flissigkeitspulsierte Packungen, wie man
sie auch in Destillation kennt oder auch flussigkeitspulsierte bzw. einbautenpulsierte

Siebbodenkolonnen.

Zu den klassischen gerihrten Kolonnen zahlen der Rotating-Disc-Contactor (RDC),
die Kihni- und die Oldshue-Rushton-Kolonne. Durch den Energieeintrag in pulsierten
oder gerihrten Kolonnen kann die TropfengroRenverteilung und somit auch der

Hold-Up gesteuert werden.

¥

Rotating Disc Contactor / RDC Oldshue-Rushton Kuhni-Extractor

Abb. 2-3: Klassische geruhrte Gegenstromextraktionskolonnen (Pfennig, 2013)
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2.1.2 Grafische Berechnungsmethoden

Eine klassische Berechnungsmaglichkeit fir Extraktionskolonnen ist die Konstruktion
in einem Dreiecksdiagramm. Dabei werden fur die einstufige Extraktion der
Feedstrom der Tragerphase als auch des Lésungsmittels in das Diagramm eingetra-
gen. Uber das Hebelgesetz kann der Mischungspunkt bestimmt werden. Da die Ex-
trakt- und Raffinatkonzentration im Gleichgewicht stehen, liegt deren Mischungspunkt

auf der Konnode der Produktstrome. Die Vorgehensweise ist in Abb. 2-4 dargestellt.

. Inhaltsstoff
|

Tragerstoff Lésungsmittel

Abb. 2-4: Schema einer einstufigen Extraktion im Dreiecksdiagramm (Mersmann, et al., 2005)
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Fur die mehrstufige Gegenstromextraktion wird aus dem Dreiecksdiagramm die An-
zahl der Theoretischen Trennstufen ermittelt. Zusammen mit einem empirisch zu er-
mittelInden HETS-Wert, der die H6he einer theoretischen Trennstufe in der Kolonne
beschreibt, lasst sich die Hohe der Kolonne ermitteln. Das Schema ist in Abb. 2-5

dargestellt.

Inhaltsstoff

oA

R4 Eo Tragerstoff X,y —» Losungsmittel

Abb. 2-5: Schema einer mehrstufigen Gegenstromextraktion im Dreiecksdiagramm (Mersmann, et al.,
2005)

Eine weitere grafische Methode ist die Konstruktion der theoretischen Trennstufen im
Beladungsdiagramm. Dazu wird eine Gleichgewichtsfunktion, entweder aus dem
Dreiecksdiagramm abgeleitet oder durch den Nernst'schen Verteilungssatz gegeben,
und eine Betriebsgerade eingezeichnet. Angelehnt an das Mc-Cabe-Thiele Dia-
gramm kann eine Stufenkonstruktion durchgefiihrt werden. Diese Variante ist jedoch
nur unter der Annahme der vollstadndigen Unldslichkeit der beiden Phasen ineinander
moglich bzw. muss die gegenseitige Loslichkeit in der Art der Darstellung des Bela-

dungsdiagrammes bertcksichtigt werden.
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2.1.3 HTU-NTU-Methode

Moglich ist die Berechnung einer gegenstrombetriebenen Extraktionskolonne auch
Uber die die HTU-NTU-Methode. HTU ist die Hohe einer Transfereinheit (height of
transfer unit), NTU die Anzahl der Transfereinheiten (number of transfer units). Dabei
wird vorausgesetzt, dass die beiden Phasen nicht ineinander mischbar sind und die
Dichte als auch die Viskositat Uber die Kolonnenhthe konstant sind. Weiters wird zur
Berechnung des Stoffibergangs das Zweifiimmodell (siehe Kapitel 2.2.1) verwendet.

Eine ideale Pfropfenstromung in der Kolonne wird vorausgesetzt.

Es wird Uber die Bilanz um ein differentielles Hohenelement folgende Gleichung fur

die Hohe der Kolonne erhalten:

G L
X+dX Y+dY
1
1
G, X LY

Abb. 2-6: Bilanz um ein differentielles Hohenelement

Aus den Bilanzgleichungen:

di=L(y+dy)— L*y= L*dy (2-1)
di = Iy (y ~y) dA (2-2)
dA =ax*Ay*xdH (2-3)

folgt:

I [ (2-4)
kxax Ag J, y— ¥
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Der erste Term beschreibt die Hohe der Transfereinheit HTU, der zweite die Anzahl
der Transfereinheiten NTU. Jedoch gilt diese Formel nur bei idealer Pfropfenstro-
mung durch die Kolonne. Die axiale Dispersion in beiden Phasen wird vernachlas-
sigt. Zur Hohe einer Transfereinheit kann fir die Bertcksichtigung der Rickvermi-
schung ein empirischer Ansatz HDU (height of dispersion unit) hinzugefigt werden:

- D D
HTU = HTU 4+ —2%¢ 4 Zoxd (2-5)
17c vd

nach: Sattler und Feindt (1995)

Dies gilt unter der Annahme, dass der Extraktionsfaktor €=1 ist, was nach Sattler und
Feindt (1995) flr viele technische Stoffsysteme zutrifft. Fir die Berechnung des axia-
len Dispersionskoeffizienten missen empirische Ansétze genutzt werden, die ab-
hangig von den verwendeten Einbauten in der Kolonne sind. Mit der HTU-NTU-
Methode kann grundséatzlich die bendtigte Kolonnenhdhe fir eine gewiinschte Trenn-
leistung ermittelt werden, jedoch ist die Qualitat der Aussage vom verwendeten Mo-

dell fur den axialen Dispersionskoeffizienten abhangig.

2.1.4 Populationshilanzen

Die Losung von Populationsbilanzen ist eine Mdglichkeit zur Modellierung von Pro-
zessen, die derzeit fur viele verschiedene Bereiche der Verfahrenstechnik erforscht
wird. Darunter fallen viele Themen der Partikeltechnik, wie die Granulierung oder
Kristallisationsprozesse, aber auch Extraktionsprozesse stellen Anwendungsgebiete
dar (Gerstlauer, et al., 2005).

Die Losung von Populationsbilanzen stellt eine numerische, zeitdiskretisierte Metho-
de der Berechnung dar. Es werden Spezies in Klassen sortiert, denen bestimmte
Eigenschaften zugewiesen werden. Im Fall der Extraktion werden Tropfen nach dem
Durchmesser klassiert, denen verschiedene Eigenschaften, auch innere Koordinaten
genannt, zugewiesen werden (Dichte, Zusammensetzung, Tropfenlebensdauer, ...).

Die aulReren Koordinaten beschreiben den Ort, an dem sich die Klasse befindet.
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Die Populationsbilanz beschreibt die zeitliche Anderung in Abhangigkeit von ver-

schiedenen Modellen, die die Entwicklung beschreiben. Es werden folgende Terme

berechnet:
on 0 0
el (R —B—-D (2-6)
5t +6xi(ul*n)+af( * 1)
mit:
Z—TZ ... Akkumulation von Partikeln an einem Ort
% (u; *n) ... Anderung durch Konvektion mit Geschwindigkeit u
a%(R * 1) ... Anderung der internen Variablen mit einer Rate R
B—-D ... "Birth and Death" von Partikeln, zB. durch Spaltung

oder Koaleszenz

Im konkreten Fall des in dieser Arbeit bearbeiteten Simulationsprogramms ReDrop
werden einzelnen Tropfen die Eigenschaften (innere Variablen) und die Position in
der Kolonne (a4ul3ere Variable) zugewiesen. Die Entwicklung von einigen internen
Variablen wie Konzentration und Masse wird durch einfache Modelle (z.B. Stofftrans-

port) berechnet.

Fur andere Variablen wie die TropfengréRe oder fiur Spaltungs- und
Koaleszenzvorgange werden Monte-Carlo-Methoden eingesetzt. Diese berechnen
auf Basis von Wahrscheinlichkeiten und Zufallszahlen eine dynamische Entwicklung
fur das Erstellen und Verschwinden von Tropfen ("Birth and Death"). Weiters werden
bei der TropfengréRengenerierung und der Modellierung der axialen Dispersion

Wahrscheinlichkeitsmodelle kombiniert mit Zufallszahlen eingesetzt.
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2.2 Modellierung des Stoffaustausches

Bereits seit geraumer Zeit wird versucht, den Stoffaustausch zwischen zwei Phasen
zu beschreiben. Es existiert eine grof3e Anzahl an Modellen und Berechnungsmég-
lichkeiten. Es sollen die fur diese Arbeit wichtigen Grundlagen fur die hier vorgestellte

Stoffiibergangsberechnung erlautert werden.

Als wichtigstes Grundlagenmodell in der Berechnung des Stoffaustausches zwischen

zwei fluiden Medien ist das Zweifiimmodell zu nennen.

2.2.1 Zweifilmtheorie

Die Zweifilmtheorie (Whitman, et al., 1962) geht davon aus, dass die Ubergangs-
komponente zwischen zwei fluiden Phasen wéahrend des Transports von Phase 1

nach Phase 2 drei Stoffibergangswiderstande zu Uberwinden hat:
1. Transport von der Filmgrenze der Phase 1 an die Phasengrenzflache
2. Transport durch die Phasengrenzflache hindurch

3. Transport von der Phasengrenzflache an die Filmgrenze der Phase 2

()
)y =
<10
g
Phase 1 21 Phase 2
| I |
o |
I /
] é |
Hauptmasse I Grenz- % Grenz- | Hauptmasse
: schicht % schicht :
| 7 |
. 7 .
- | Stofftransportrichtung |
| Komp. i I o
I e |
Ciy | % |
:\g Cl1a :
' " I Konzentrationsprofil
| ol
l 1,21 ;’ \ : Cp2
' 2) 40 ' 9

Abb. 2-7: Schema des Zweifiimmodells (Mersmann, et al., 2005)
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Es wird von der haufig zutreffenden Annahme ausgegangen, dass die Geschwindig-
keit des Stofftransportes nur vom Fluidfilm an der Phasengrenze kontrolliert wird. Bis
an die Grenze des Fluidfilms herrscht die Bulkkonzentration der einzelnen Phasen 1
und 2.

Weiters wird angenommen, dass an der Grenzflache beide Phasen durch deren
Grenzflachenspannung und Viskositat die idente "Grenzflachengeschwindigkeit"
langs der Phasengrenzflache besitzen. Daraus folgt die Annahme, dass Konzentrati-
onsdifferenzen nicht langs der Grenzschicht, sondern nur in der in Abb. 2-7 einge-

zeichneten Stofftransportrichtung auftreten.

Fur den Transport durch die Phasengrenzflache (Schritt 2) soll gelten, dass die Pha-
sengrenze unendlich dinn ist, und somit Phasengleichgewicht herrscht. Sie selbst

bietet keinen Widerstand gegen den Stoffaustausch.

Die Stoffibergangswiderstande in den Grenzschichten werden mit Koeffizienten
und B, beschrieben. Daraus folgt fir den Ubergehenden flachenspezifischen Stoff-

mengenstrom:

In der kontinuierlichen Phase:

iy = Be(Xeo — %") (2-7)

In der dispersen Phase:

My = Ba (V1" — Yoo) (2-8)

Fur die Annahme, dass an der Grenzflache Phasengleichgewicht herrscht, gilt der

Nernst'sche Verteilungssatz:

K = Vi (2-9)

Mit (2-9) in (2-7):

T (2-10)



2 Theoretische Grundlagen 15

Erweiterung von (2-8):

n, 1_1 ., (2-11)
ﬁz*K_K*(yl yOO)
Summation von (2-10) und (2-11):
LSS S (2-12)
Br B2*K “KT®
: 1 Yoo 2-13
=T G ) (2-13)
Br B2xK
Aquivalent ergibt sich:
. 1
n= E (K Xo — yoo) (2-14)
Bi B2

Fur den Massenstrom Uber die Oberflache einer Kugel, wie die Extraktion an einem

Tropfen oft idealisiert wird, ergibt sich aus (2-14):

1
mfl * M * (KXo = Yoo) (2-15)
B P

Mit dieser Gleichung kann der Stoffdurchgang durch die Phasengrenzflache mit

m=

Kenntnis der Stoffibergangskoeffizienten, des Gleichgewichtskoeffizienten und der
Bulkkonzentration berechnet werden. Das Zweifilmmodell ist ein Standardansatz zur

Beschreibung des Stofftransportes zwischen zwei fluiden Phasen.

2.2.2 Modell von Newman

In einer Publikation von Newman (1932) findet der Autor eine analytische Losung far
die Diffusion von Feuchtigkeit aus porésen Kugeln. Dies kann als umgekehrtes Aqui-
valent eines ideal kugelférmigen Tropfens gesehen werden, in den ein Stoff aus ei-

ner umgebenden kontinuierlichen Phase eindringt.

Es wird versucht, eine analytische Losung fur die eindimensionale rotationssymmet-
rische Transportgleichung ohne Konvektion in Kugelkoordinaten (entspricht der drei-
dimensionalen Warmeleitungsgleichung) einer Kugel zu finden:

d 02 20 -
W _pllw, Low (2-16)
ot or? ror
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Ohne Herleitung gibt Newman eine Losung der Differentialgleichung an:

Wgq — Wd* 2R i (_1)71 ] (inT) ( 2p¢ (7'[)2 )
_ = ——— % — ] * — — -
Wao — Wg* r i st R Pt R (2-17)

i=1

Dabei wurde die Annahme getroffen, dass die Konzentration in der umgebenden
kontinuierlichen Phase zu jeder Zeit konstant ist (w; —w,.* = 0 bei r=R), sowie, dass
die Anfangskonzentration zum Zeitpunkt O in der Kugel an jedem Ort dieselbe ist

(Wd = Wd,t=0 b6| t= O)

Eine analytische Losung zur Berechnung der Konzentration in einem Tropfen zu je-
dem Zeitpunkt an einem beliebigen Radius ist somit vorhanden, jedoch gilt diese nur

bei gleichbleibender Konzentration im umgebenden Medium.

2.2.3 Deformation des Tropfens

Diese beiden genannten Modelle basieren auf einer idealisierten Vorstellung des
Stofftransportvorgangs. Eine Beobachtung, die man oft auch in Blasensaulen mit Luft
in Wasser machen kann, ist die Deformierung der Blasen, je groRer diese werden.
Sie bilden zuerst ellipsoide Kdrper um bei weiterer Vergrof3erung eine Haubenform
anzunehmen. Denselben Effekt gibt es auch bei Tropfen in Extraktionskolonnen, wo-
bei die GroRenordnung der Tropfen viel kleiner ist. Der Ubergang zum oszillierenden,
ellipsoiden Tropfen wird bei den verwendeten Standardtestsystemen bereits ab zwei
bis funf Millimeter (Henschke, 2003) festgestellt. Weiters kann bereits im noch anna-
hernd kugelférmigen Tropfen eine innere Zirkulation festgestellt werden (siehe Abb.
2-8).
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Abb. 2-8: Hydrodynamische Bereiche der Einzeltropfensedimentation nach Henschke (2003)

Der Ubergang vom starren Tropfen zum zirkulierenden Tropfen ist flieRend und an-
dert sich je nach Stoffsystem. Er hangt vor allem von der Stofftransportrichtung,
Oberflachenspannung und Viskositat des Tropfens ab. Eine weitere Erh6hung der
Tropfengréf3e fuhrt zu einem ellipsoiden, und anschlieRend deformierten Tropfen.
Diese Formen sind instabil, wodurch es zu standigen Veranderungen der Form und

Oberflache kommen kann.

Eine bedeutende Auswirkung auf das Auftreten der internen Zirkulation im Tropfen
hat sowohl die Reinheit des Stoffsystems, als auch das Vorhandensein von Verun-
reinigungen und Tensiden. Diese behindern die interne Zirkulation, wodurch sie erst
bei groReren Tropfendurchmessern einsetzt und nicht das gesamte Tropfenvolumen

erfasst.

2.2.4 Weitere Effekte im Tropfen

Es existieren weitere den Stofftransport beeinflussende Vorgange im Tropfen wie
zum Beispiel die Maragonikonvektion oder ungeordnete Eruptionen an der Phasen-
grenzflache. Diese werden unter anderem in der Dissertation von Wegener (2009)

genauer behandelt.

An dieser Stelle sei gesagt, dass die konvektiven und turbulenten Stofftransport-
anteile in ReDrop nicht direkt implementiert werden, sondern mit einem effektiven

Diffusionskoeffizient angenéhert werden.
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2.2.5 Modell von Henschke (2003)

Fir die Berechnung von physikalischem Stofftransport in ReDrop ist derzeit nur das
Modell von Henschke geeignet. Dazu werden aus theoretischen Uberlegungen her-
aus die Stoffubergangskoeffizienten fur ein Zweifiimmodell hergeleitet. Das Gleich-
gewicht an der Phasengrenzflache wird mit dem physikalischen Gleichgewichtskoef-
fizienten K beschrieben. Der Stoffibergangswiderstand in der kontinuierlichen Pha-

se wird viel geringer angenommen als in der dispersen Phase, es wird 3; mit

B. - oo (2-18)
angenahert. Dadurch bleibt fir den tbergehenden Massenstrom:
m=BaxAxp* (KW —Wgeo ) (2-19)

Zur Ermittlung des Stoffubergangskoeffizienten in der dispersen Phase wurde das
Konzentrationsprofil im Tropfen durch ein Schalenmodell angenadhert. Fur den Fall
einer gleichbleibenden Konzentration in der kontinuierlichen Phase hat Newman

(siehe Kap. 2.2.2) bereits eine analytische Losung gefunden.

Nach dem ersten Fick'schen Gesetz gilt flr den diffusiven Stoffstrom, der durch ein

Konzentrationsgefélle erzeugt wird gilt:

J=-D 9y (2-20)
ar
beziehungsweise:
p ar

Aus dem Konzentrationsprofil in der dispersen Phase in Verbindung mit dem speazifi-

schen Ubergehenden Massenstrom % aus Glg. (2-19) und (2-21) lasst sich, durch

den Gradienten an der Phasengrenzflache 242

. ein Stoffibergangskoeffizient
r=

herleiten:

Deff aWd (T', t)
wg*(t) —wg(t)  or

(2-22)

Ba(t) =

=R
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Abb. 2-9: Konzentrationsverlaufe im Tropfen nach langer Verweildauer (Henschke, 2003)

Mithilfe des Schalenmodells konnten nun die in Abb. 2-9 gezeigten Konzentrations-

verlaufe im Tropfen angenahert werden. Daraus folgt fur die beiden Grenzfalle eines

konstanten Konzentrationsprofils (=Grenzfall Kolonne) und einer konstanten Kon-

zentration (=Messzelle) der kontinuierlichen Phase:

ﬁdld—y=const =15+ ﬁdly*:cont.
dt

(2-23)

Abgeleitet kann daraus auch die Umrechnung des effektiven Diffusionskoeffizienten

vom Einzeltropfenexperiment als Naherung von Fall A und der Kolonnensimulation

als Naherung von Fall C werden.

!
!
!
i

n
o
=7

momentane Sherwoodzahl Shy
o

Vorgabe unterschiedlicher

Randbedingungen (A, B,C,D) I [a P
—_— '.‘ PR
= : ’ ’
Ergebnis: Shy ® |8 A
fir diese Randbe- > L ;
dingungen £ ! !
I ¢ L
" ~ 4 L’ i
D . o
, /
e 0 ——
- o 1 2
.. Foy
C e -y .. S e et P b e s e e s —

untere Grenze (Einzeltropfenzelle)

mogliche Verldufe in Extraktionskolonnen

1 2
Fourierzahl Fogy

Abb. 2-10: Einfluss unterschiedlicher zeitlicher Konzentrations&nderungen in der kontinuierlichen Phase
auf den Stoffaustausch aus (Henschke, 2003)
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In Abb. 2-10 wird der Verlauf der Sherwoodzahl, aufgetragen Uber der
Tropfenfourierzahl ( Fo = % ) fur diese Grenzfalle dargestellt. Die Sherwoodzahl fir

den Fall C eines linearen Konzentrationsprofils in der kontinuierlichen Phase lasst
sich nach Henschke (2003) gut mit

4 (2-24)

annahern. Fur den Fall eines sprunghaften Anstiegs auf eine konstante Konzentrati-

on wird folgende Gleichung angegeben:

4 Ant (2-25)
Sh, = —
d T FOd + 9
Mit der Definition der Sherwoodzahl
Shy = Paxd (2-26)
Degy

kann nun die Stoffibergangszahl in Abhangigkeit des effektiven Diffusionskoeffizien-
ten berechnet werden. Der effektive Diffusionskoeffizienten wurde von Pfennig und

Henschke (2004) mit folgender Gleichung beschrieben:

Voo * d

CIP*(1+:]/I_(;)

(2-27)

Dabei wird mit dem ersten Term der Grenzfall der reinen Diffusion beschrieben, mit
dem zweiten Term die Turbulenzeffekte innerhalb des Tropfens. Die Form des zwei-
ten Terms entspricht einer empirischen Regression von Handlos und Baron (1957),
wobei der konstante Faktor im Nenner durch deinen anpassbaren Parameter ersetzt
wurde. Cp ist der Instabilititsparameter, der an Einzeltropfenexperimente angepasst
wird. Damit kdnnen Effekte wie die interne Zirkulation im Tropfen empirisch erfasst

werden.
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2.2.6 Einzeltropfenexperimente zur Ermittlung des Stoffaustausches

Zur Ermittlung des Verhaltens des zu simulierenden Stoffsystems muss eine Reihe
von Experimenten am Einzeltropfen erfolgen. Unter anderem muss der Stofftransport
genauer betrachtet werden. Fur diesen Zweck sind Versuchsstande gemald der fol-

genden Skizze bekannt:

e
g Abzug der
dispersen Phase

Tropfenentnahme
Zulauf der
kontinuierlichen
Phase
Schwebezustand

°® Tropfenerzeugunc

Ablauf der
kontinuierlichen
Phase

Zulauf der
dispersen Phase

Abb. 2-11: Abbildung der Stoffaustauschmesszelle (ReDrop Handbuch, 2009)

Es werden Tropfen mittels Dosiereinheit aufgegeben, die durch einen einsetzenden
Gegenstrom der kontinuierlichen Phase in der Kolonne eine beliebige Verweilzeit
erreichen konnen. AnschlieRend wird die Endkonzentration der dispersen Phase
ausgewertet. Es missen mehrere Messungen bei verschiedenen Verweilzeiten und
Tropfengréf3en durchgefihrt werden, um einen aussagekraftigen Datensatz zu erhal-
ten. Die Konzentration in der kontinuierlichen Phase kann dabei als konstant ange-
sehen werden. Der effektive Diffusionskoeffizient wird dann durch eine Regression
der L6sung von Newman an die Messdaten angepasst, wodurch der Instabilitatspa-
rameter Cip ermittelt wird. Durch den in Kapitel 2.2.5 gezeigten Zusammenhang kann

dieser Wert umgerechnet werden.

Eine neue Idee, die die reale Situation in der Kolonne besser abbilden soll, ist die
Aufpragung eines Konzentrationsprofils wahrend des Einzeltropfenexperiments. Die

Entwicklung dieser Methode wird derzeit von DI Eva Kalvoda durchgefihrt.
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2.3 Das Simulationsprogramm ReDrop

Die Auslegung der GrofRe von Extraktionskolonnen wird bis heute hauptsachlich
durch den Scale-Up von Ergebnissen aus Technikumsversuchen vorgenommen. Da-

zu werden, je nach Kolonneneinbauten, andere Korrelationen verwendet.

ReDrop wurde als Simulationsprogramm fir die Flissig-Flussig-Extraktion im
Gegenstrombetrieb  konzipiert. Der Name kommt von der Abkurzung fur
"Representative Drops”, der auch die Grundlage des Programms erklart. Es soll eine
reprasentative Anzahl an Tropfen simuliert werden, um von Versuchen an einzelnen

Tropfen auf den Kolonnenbetrieb umrechnen zu kénnen.

Im Programm sind verschiedene Modelle zur Beschreibung der Effekte in der realen
Kolonne integriert, welche auf den Daten von Einzeltropfenmessungen basieren. Es

werden folgende verschiedene Bereiche unterschieden:

e Tropfensedimentation
Die Tropfensedimentation beschreibt den Aufstieg der Tropfen aufgrund der
Dichtedifferenz, der Tropfenform und der internen Zirkulation. Die erforderli-
chen Messdaten aus Einzeltropfenexperimenten beinhalten die freie Sedimen-
tationsgeschwindigkeit des Tropfens in einer endlos ausgedehnten kontinuier-
lichen Phase. Dazu werden an das Modell von Henschke (2003) drei Parame-

ter angepasst.

e Stofftransport
Es kann sowohl physikalischer als auch reaktiver Stofftransport simuliert wer-
den. Einzeltropfenversuche liefern die Konzentration in Abhangigkeit von der
Tropfenverweilzeit. Diese werden, wie bereits in Kapitel 2.2.5 beschrieben mit

einem Parameter angepasst.

e Tropfenkoaleszenz und Bruchverhalten
Beide Effekte werden getrennt voneinander betrachtet. In Einzeltropfenexpe-
rimenten werden Wahrscheinlichkeitsverteilungen fir Bruch- und Koaleszen-
zereignisse festgelegt und wéhrend der Simulation durch Zufallszahlen Trop-

fen ausgewahlt, die zerfallen oder koaleszieren.
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o Weitere Modelle
In das Programm sind weitere Modelle fiir die Beschreibung von Schwarmein-
flissen und Einbauten sowie ein Modell zur Berechnung der axialen Ruck-

vermischung integriert.

Es wird jedoch nicht die gesamte Kolonne simuliert, denn fur aussagekraftige Ergeb-
nisse werden ungefahr 1000 Tropfen pro Meter Kolonnenhdhe bendtigt (Kalem, et
al., 2011). Dadurch lassen sich Technikumskolonnen bereits mit zufriedenstellender

Genauigkeit abbilden.

initialisation and data input
divide column into height elements

— time loop
A 4
|dr0p feeding
for each drop: drop loop

> drop sedimentation

> chemical reactions in drop or at interface
> mass transfer

> breakage and coalescence

> handle drops leaving the column

v

for each height element:

> chemical reactions in continuous phase
> new concentration

> new hold-up

> backmixing

v

—|next time step |

Abb. 2-12: Ablaufschema des ReDrop Algorithmus (Pfennig et.al., 2009)

In obenstehender Grafik ist das Ablaufschema des ReDrop-Algorithmus gezeigt. Die
Kolonne wird zuerst initialisiert, anschlieend wird in jedem Zeitschritt der Tropfen-
feed am Disperser und fur jeden Tropfen in der Kolonne Sedimentation, Stofftrans-

port und Spaltung- und Koaleszenz berechnet.
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In der kontinuierlichen Phase wird anschlieRend die neue Konzentration, der Hold-Up
und die axiale Riuckvermischung bertcksichtigt. Derzeit sind zur Modellierung des

Stofftransports erst zwei Modelle im Programm hinterlegt

e Modell von Henschke (2003)

Das Modell von Henschke wurde bereits in Kapitel 2.2.5 genauer behandelt.

e Schalenmodell fur Reaktivextraktion
Das bereits implementierte Schalenmodell fir Reaktivextraktion berechnet die
Diffusion der einzelnen Komponenten in der dispersen Phase, die Konzentra-
tionsanderung durch Reaktionen an der Tropfenoberflache, als auch durch
Gleichgewichtsreaktionen innerhalb des Tropfens. Es sind verschiedene Mo-
delle zur Berechnung des Diffusionskoeffizienten implementiert. Genauer be-
trachtet soll dieses Modell jedoch nicht werden, da es nicht fur die physikali-

sche Extraktion adaptiert werden kann.

Weiterfihrende Informationen zum Programmaufbau gibt das ReDrop Handbuch
(Pfennig et.al., 2009).
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3 Implementierung eines Schalenmodells
3.1 Uberlegungen und Annahmen
Zur Erstellung der Schalenelemente wird der Tropfen in volumengleiche Segmente

aufgeteilt, welche von auf3en nach innen (mit "n" ansteigend von 0) nummeriert wer-

den.

ARO Dnv1 And
AR V. = const. D, A
Dn-1, An-1

Daussen = DO, AO

Abb. 3-1: Schematische Darstellung der Schalenelemente

In Segment mit dem AufRendurchmesser D, wird die fir den Stofftransfer relevante
Oberflache der Schale berechnet. Weiters wird der mittlere Radius im Schalenele-

ment mit

R _Dp+ Dy, (3-1)
mitteln — 4

berechnet. Die fiir den Stoffaustausch relevante Distanz der mittleren Radien wurde
mit

(3-2)

AR, = Rmittel,n+1 - Rmittel,n

ermittelt.
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Lediglich der au3erste mittlere Radius wird abweichend berechnet, da hier der Stoff-
austausch mit der Phasengrenzflache berechnet wird. Unter der Annahme, dass an

der Phasengrenzflache die Gleichgewichtskonzentration herrscht, muss dieser zu

Dy 3-3
ARy = = = Rynieeto (3-3)

ermittelt werden.

Durch die Aufteilung des Tropfens in diskrete Schalen und die Berechnung des
Stoffaustausches zwischen diesen werden jedoch auch einige Annahmen getroffen

bzw. reale Effekte vernachlassigt:

Die Volumenanderung des Tropfens wirde eine Regenerierung der Schalen in je-
dem Zeitschritt notwendig machen. Dadurch wirde die Rechenzeit und der numeri-
sche Fehler durch die wiederholte Regenerierung der Schalenelemente ansteigen.

Die Volumenanderung wurde deswegen in dieser Version nicht weiter beriicksichtigt.

Je grol3er Tropfen in Kolonnen werden, desto weniger ist von einer idealen runden
Form auszugehen. Die Grenzflacheninstabilitaten nehmen zu, wodurch keine Rotati-

onssymmetrie mehr gegeben ist.

Weiters haben Tropfen ab einem bestimmten Durchmesser, wie in Abb. 2-8 gezeigt,
eine innere Zirkulation. Dieser Durchmesser hédngt von mehreren Faktoren wie der
Oberflachenspannung, dem Durchmesser, der Viskositat und der Sedimentationsge-
schwindigkeit des Tropfens ab. Diese konvektiven und turbulenten Anteile kénnen
mit diesem Schalenmodell nicht direkt abgebildet werden, und werden durch den ef-
fektiven Diffusionskoeffizienten beschrieben. Da zum Zeitpunkt der Erstellung der
Arbeit die Betreuerin DI Eva Kalvoda ihre Forschung an einer verbesserten Néhe-
rung des effektiven Diffusionskoeffizienten nicht abgeschlossen hatte, wurde zur
Berechnung des Diffusionskoeffizienten das Modell von Henschke (2003) Ubernom-

men.

Die Annahme, dass der Transport innerhalb der dispersen Phase der limitierende
Schritt ist, wurde tUbernommen. Eine Bericksichtigung des Stoffuibergangswider-
stands in der kontinuierlichen Phase ware mittels Stoffibergangskoeffizienten mog-

lich, ist aber in dieser Arbeit nicht vorgesehen.
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Deswegen kann zusammen mit der Annahme, dass innerhalb der Grenzflache kein
Stoffubergangswiderstand herrscht, die Konzentration an der Phasengrenzflache

folgendermal3en definiert werden:

y*l _Drropfen = K xo (3_4)
r=——

3.2 Erstellung eines Testprogramms

Fur die spatere Durchfuhrung der Verifizierung und Validierung wurde eine Testum-
gebung in C++ programmiert, um Programmcodes genauer zu analysieren und Aus-

wertungen durchzufuhren.

Es wurden dieselben Variablen und Arrays angelegt, wie im Programmcode von
ReDrop. In der Testumgebung kénnen nun beliebige berechnete Werte in ein Textfile
geschrieben werden. Das Programm lauft in der Windows-Kommandozeile, kann bis
zu 100 Tropfen anlegen und anschlieRend den Stofftransport fur bis zu 100 Schalen
berechnen. Im Programmcode kbénnen die Stoffdaten, der Tropfendurchmesser, die

Zeitdauer der Simulation und einige weitere Variablen geandert werden.

Diese Testumgebung wird fur folgende Arbeiten bendtigt:
e Verifizierung Unterprogramme Tropfenschalenerstellung und Stofftransport
e Berechnung der Sherwoodzahl

e Vergleich der Berechnungsdauer Stofftransport fur verschiedene Programm-

versionen

Dazu wurden, falls nicht anders angegeben, die Simulationsdaten aus Anhang 9.5.1

verwendet.
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3.3 Erzeugung der Schalenelemente in ReDrop

Die Schalenelemente werden volumenaquivalent mit der gewiinschten Anzahl der
Schalen Nragius erstellt. Die dazu erforderlichen Schalengeometrien (Auf3enradius
und Innenradius der Schale, Oberflache, Abstand zwischen den Mittelpunkten der

Schalenelemente) zur spateren Berechnung des Stoffaustauschs werden erstellt.

Die einzelnen Schalenelemente und dazugehoérigen Variablen missen bei jeder
Neubildung des Tropfens erstellt und initialisiert werden. Dies kann durch folgende

Vorgéange erforderlich werden:

1. Neue Tropfen im Feed
2. Neue Tropfen im Side-Feed
3. Tropfenkoaleszenz

4. Tropfenspaltung

Bei der Erstellung neuer Tropfen wird jeweils dieselbe Konzentration in alle Schalen-
elemente geschrieben. Die Masse der Komponenten in den Schalenelementen wird
anschlieBend Uber die Dichte und das Volumen berechnet. Diese Konzentration wird

beim Programmaufruf an das Unterprogramm utbergeben.

Wahrend des Koaleszenzvorgangs wird angenommen, dass durch die hohe Turbu-
lenz eine Vermischung im Tropfen eintritt. Bei der Tropfenkoaleszenz wird aul3erhalb
des Unterprogramms die neue mittlere Konzentration im Tropfen berechnet und in
alle Schalenelemente geschrieben. Das Volumen ergibt sich aus der Gesamtmasse

des neuen Tropfens.

Bei der Tropfenspaltung wird die Konzentration des jeweiligen Muttertropfens in die
entsprechenden Schalen der Tochtertropfen geschrieben. Dazu wird das Konzentra-

tionsprofil des Muttertropfens beim Programmaufruf mit tibergeben.
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3.4 Stoffubergang mit Schalenmodell in ReDrop

Die Abfolge zur Berechnung des Stoffilbergangs ist:

1.

2.

Initialisierung der bendtigten Variablen

Berechnung der Zeitschrittweite

Berechnung der tibergehenden Masse zwischen den Schalen

Berechnung der neuen Masse jeder Komponente in den Schalenelementen

Berechnung der Konzentration und Summierung der weiteren Tropfenvariab-
len

Diese Vorgangsweise stellt durch die abschlieBende Summierung eine Ubereinstim-

mung der einzelnen Schalen- und Tropfenmassen zueinander sicher. In den folgen-

den Unterkapiteln sollen einzelne Teile dieses Modells intensiver besprochen wer-

den.

3.4.1

Berechnung des Massenanteils in den Schalen

Es ergaben sich zwei Moglichkeiten fur die Ubergabe und Berechnung der Masse in

den Schalen vor dem Stofftransport:

1.

Berechnung der Masse in der Schale tUber die Dichte
Die vorhandene Masse berechnet sich aus Dichte, Volumen und Zusammen-

setzung in der Schale:

— 3-5
mj,Schale - VSchale * Pschale * Wj,Schale ( )

In jedem Zeitschritt wird die Ubergehende Masse zur vorhandenen Masse je-
der Komponente addiert. Die neuen Massenanteile jeder Komponente be-

rechnen sich zu:

— : : 3-6
mj,Schale - mj,Schale + mj,éuféere Schale — mj,innere Schale ( )

_ Mj Schale (3-7)
Wj,Schale - nComp
Zj:l mj,Schale

Nach jedem Zeitschritt wird lediglich die Zusammensetzung der Schale an das

Hauptprogramm tUbergeben.



3 Implementierung eines Schalenmodells 30

2. Berechnung der Masse der Schale tber die vorhandene Masse
Durch den direkten Zugriff auf die Masse in jedem Schalenelement, welche in
einem Variablenarray gespeichert wird, kann die Ubergehende Masse direkt

zur vorhandenen Masse im Schalenelement addiert werden.

mj,Schale,t+1 = mj,Schale,t + mj,éuﬁere Schale,t — mj,innere Schale,t (3-8)
Damit folgt fur die neue Zusammensetzung in jeder Schale:
mj,Schale (3_9)

Wj,schale = Sncomp
Zj:l mj,Schale

Dadurch muss m;schate, iMm Unterschied zu Variante 1, nicht jedes Mal neu be-

rechnet, aber gespeichert werden.

Bei Variante 2 kommt es jedoch zur Akkumulierung von Masse innerhalb der Scha-
lenelemente, ohne dass diese geometrisch wachsen wirden. Eine Regenerierung
der Schalengeometrie in jedem Zeitschritt wéare erforderlich, denn erst dadurch wir-
den die Tropfenoberflachen und Abstande der Schalenelemente jederzeit zum realen

Tropfenvolumen passen.

Problem bei Variante 1 ist, dass durch die standige Neuinitialisierung von mjschale
uber das Volumen und die Dichte Masse ,verloren® wird, da sich die Dichte nur aus

der derzeitigen Zusammensetzung und Dichtekoeffizienten berechnet.

In der Testumgebung wurden beide Varianten mit den Standardeingabeparametern

verglichen. Dazu wurde der Massenverlust wie folgt berechnet:

m —m i
d,T,Ende d,T,Beginn (3-10)

Myoss[%] = —
md,T,Beginn Mc T Ende

Tab. 3-1: Ergebnis Testprogramm Massenverlust der Gesamtmasse im System nach zehn Sekunden

Variante 1 Variante 2

Massenverlust: 2,35% 1,93*102 %

Man sieht, dass bei Variante 1 ein Teil der Ubergehenden Masse verloren geht. Aus

diesem Grund wurde Variante 2 fir die Umsetzung gewahilt.
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3.4.2 Auswirkungen der Schalenanzahl auf die Berechnungsdauer

Im nachsten Schritt soll gezeigt werden, wie die Schalenanzahl die benétigte Re-
chenzeit beeinflusst, da fur jede Schale in einer Schleife die Massen und Konzentra-
tionen berechnet werden. Zusatzlich sind in obengenannter Variante 2 einige neue
Variablenarrays notwendig. Derzeit sind in ReDrop folgende Variablen zur Arrayge-

nerierung angelegt:
e NDropMax = 100 000 (maximale Tropfenanzahl)
¢ NRadius = 100 (derzeit verwendete Schalenanzahl)

¢ NCompMax = 10 (maximale Anzahl der Komponenten)

Tab. 3-2: Arrays fur die Berechnung des Stofftransports

ArraygroRRe Speicherbedarf
DropElemMass [NDropMax][NRadius] 76,3 MB
DropElemMassComp [NDropMax][NRadius][NCompMax] 762,9 MB
DropElemWtFr [NDropMax][NRadius][NCompMax] 762,9 MB
DropElemDeltaR [NDropMax][NRadius] 76,3 MB
DropElemArea [NDropMax][NRadius] 76,3MB
DropElemVol [NDropMax][NRadius] 76,3MB

Der bendétigte Speicherplatz alleine fur die zu erstellenden Arrays ist zu grof3. Um den
Speicherbedarf zu minimieren, wurde die maximale Tropfenanzahl auf 20 000 Trop-
fen reduziert. Dies ist durchaus sinnvoll, da pro Meter zu simulierender Kolonnen-
hohe ungefahr 1000 Tropfen bendtigt werden, wodurch sich ungefahr 20m Kolon-

nenhodhe simulieren lassen.

Die Anzahl der Schalen zu reduzieren wirde nun sowohl die Rechenzeit reduzieren
als auch den bendtigten Speicherbedarf senken, jedoch wirde das Programm an
Genauigkeit einbiiRen. Dazu wurde in dem bereits vorgestellten Testprogramm die
Berechnungsdauer des Stoffaustausches flr verschieden viele Tropfen und Scha-

lenelemente ermittelt:
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Dauer der Stofftransportberechnung
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[ Anzahl der Schalenelemente:
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- ¢ Henschke (2003)
0.01s : : : : e
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Anzahl der simulierten Tropfen
Abb. 3-2: Dauer Stofftransportberechnung fiir 100 Sekunden Simulationszeit im Testprogramm

Je hoher die Schalenanzahl wurde, desto geringer war der maximal mdgliche Zeit-
schritt. Dies erhohte die benttigte Berechnungsdauer zusatzlich. In obiger Grafik
wurden jedoch zum besseren Vergleich fur jede Schalenanzahl dieselbe Zeitschritt-
weite mit At = 0,0001s gewahlt.

Man sieht in Abb. 3-2 die deutliche Abhangigkeit der Berechnungsdauer sowohl von
der Anzahl der Schalenelemente als auch der Anzahl der Tropfen. Die Anzahl der zu
simulierenden Tropfen geht linear in die Berechnungsdauer ein. Eine Erhéhung der
Anzahl der Schalenelemente ergibt eine Verlangerung der Berechnungsdauer in der-
selben GrolRenordnung (10-fache Schalenanzahl bendtigt 9,2-fache Rechenzeit). Die

gemessene Simulationsdauer ist in Anhang 9.5.2 zu finden.

3.4.3 Auswirkungen der Schalenanzahl auf die Genauigkeit

Da die benétigte Rechenzeit linear mit der Schalenanzahl ansteigt, sollen als nachs-
tes die Auswirkungen einer Reduktion der Schalenanzahl auf die Genauigkeit gezeigt
werden. Zu Beginn soll eine Referenzsimulation mit 200 Schalen und einer Zeit-
schrittweite von At = 1*10° s der exakten Losung von Newman gegeniibergestellt
werden. Dabei wurde jeweils die mittlere Konzentration im Tropfen berechnet, da

diese Werte auch in ReDrop bendtigt werden:
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Abb. 3-3: Zeitlicher Verlauf der mittleren Konzentration der Referenzsimulation mit 200 Schalen und einer
Zeitschrittweite von At=0,0001s gegeniber der exakten LOsung von Newman

Die Abweichung betragt zu Beginn maximal 4,5%, nach zehn Sekunden nur mehr
3%. Diese Unterschiede sind durch den Umstand bedingt, dass die Ldsung von
Newman eine Massenanderung innerhalb des Partikels vernachlassigt. Im Folgen-

den werden Vergleiche mit weniger Schalen gezeigt:
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E 0,01 ~ — Referenzsimulation
E /
E = = Gleichgewichtskonzentration
-694E-18 —r"r—nvnn————rtp—————
0 2 4 6 8 10

Simulationszeit[s]

Abb. 3-4: Zeitlicher Verlauf der mittleren Konzentration im Tropfen bei 10 Schalen
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Abb. 3-5: Zeitlicher Verlauf der mittleren Konzentration im Tropfen bei 20 Schalen
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Abb. 3-6: Zeitlicher Verlauf der mittleren Konzentration im Tropfen bei 50 Schalen

An den obenstehenden Grafiken sieht man, dass der Unterschied zwischen 50 und

200 Schalen bereits sehr gering ist. Die Genauigkeit der Berechnung ist unabhangig

von der gewahlten Zeitschrittweite, solange diese stabil ist. Dadurch kann in der Si-

mulation die kleinstmégliche Zeitschrittweite ohne Verlust der Genauigkeit eingesetzt

werden.
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Um die Unterschiede zwischen den verschiedenen Simulationen zu verdeutlichen, ist
in der nachsten Grafik die relative Abweichung der mittleren Konzentration zur Refe-

renzsimulation dargestellt:

0,00%

_5’00% !//\Ii

-10,00% -
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-20,00%
=50 Schalen

-25,00% T 20 Schalen

relative Abweichung der mittleren
Konzentration im Tropfen

-30,00% -+ 10 Schalen

_35’00% L L L } L L L } L L L }

oo —+

6
Simulationszeit [s]

Abb. 3-7: Relative Abweichungen der mittleren Konzentration von der Referenzsimulation bei verschie-
denen Schalenanzahlen

Die relativen Abweichungen sind kurz nach Einsetzen des Stofftransports besonders
hoch, was darauf zurlickzufiihren ist, dass die absolute Konzentration des Tropfens
noch klein ist, wodurch die relative Abweichung steigt.

Mit 50 Schalen ist die relative Abweichung im Vergleich zur 200-Schalen Referenz-
simulation immer kleiner als 5%.

Mit 20 Schalen ist die Abweichung nach ungefahr einer Sekunde kleiner als 5%,
nach zehn Sekunden ist die Differenz kleiner als 1%.

Mit 10 Schalen betragt die anfangliche relative Abweichung bis zu 32%, und sinkt
nach drei Sekunden auf unter 5%. Nach zehn Sekunden betragt die Abweichung
rund 2,1%.

Die Abweichung der Konzentration innerhalb der Schalenelemente ist teilweise ho-

her, was jedoch fir die Funktion des Programms nicht relevant ist.

Ein Problem kann die anfangliche Abweichung besonders bei Kolonnen mit kurzer
Tropfenlebensdauer sein. Dies kénnte bei sehr hohen Koaleszenzraten von Bedeu-

tung sein, die Tropfenlebensdauer misste allerdings unter 5 Sekunden fallen, um die
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Genauigkeit der Simulation zu beeintrachtigen. Ansonsten kann fir typische Kolon-

nensimulationen eine Schalenanzahl von 10 als ausreichend betrachtet werden.

Im Vergleich zu den in der bisher verwendeten 100 Schalen zur Ermittlung eines
Konzentrationsprofils im Tropfen, ist fur eine Berechnung der mittleren Konzentration
eine Schalenanzahl von 10 ausreichend. Weiter wird dadurch der mogliche Simulati-

onszeitschritt um ungefahr zwei Zehnerpotenzen erhoht.

3.4.4 Berechnung eines variablen Simulationszeitschrittes

Eine weitere Mdglichkeit zur Senkung des bendtigten Berechnungsaufwands ist die
Einfihrung eines variablen Simulationszeitschritts. Der Grund liegt darin, dass kleine
Tropfen einen viel kleineren Zeitschritt benoétigen, als groRe Tropfen. Fur Kolonnen-
simulationen wirde dies bedeuten, dass alle Tropfen mit dem stabilen Zeitschritt des
kleinstmdglichen Tropfens in der Kolonne berechnet werden mussten. Dadurch ergibt

sich fur gro3e Tropfen ein viel zu hoher, nicht vertretbarer Rechenaufwand.

Um dies aufzuzeigen, wurde ein Excel-Dokument erstellt, welches das erstellte Scha-
lenmodell exakt abbildet. Die verwendeten Eingabedaten sind in Anhang 9.5.1 aufge-
fuhrt. Sie entsprechen jenen des Testprogrammes, nur der Tropfendurchmesser
wurde variiert:

Tab. 3-3: Variierter stabiler Simulationszeitschritt fir verschiedene Tropfendurchmesser

Tropfendurchmesser [mm] 2,0 0,2

Stabile Simulation bis Zeitschritt [s] 1,010 1*10°

Dabei wurde der Simulationszeitschritt nur um Zehnerpotenzen variiert, um einen

groben Vergleich zu ermdglichen.
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In folgender Grafik kdnnen die Auswirkungen eines zu grol3en Simulationszeitschritts

erkannt werden:
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Abb. 3-8: Massenanteil &uRerste Schale bei verschiedenen Zeitschrittweiten At fir drropfen=2mm

Die Konzentration in der ersten Schale steigt im ersten Zeitschritt an, ohne dass
Masse in die zweite Schale Ubergeht. Wenn in diesem ersten Zeitschritt der Massen-
anteil in der &uRersten Schale einen gewissen Schwellwert Gbersteigt, wird im zwei-
ten Zeitschritt weniger Masse in die duf3erste Schale hinzukommen, als in die innere
Schale abgegeben wird. Dadurch kommt es zu einer nicht-physikalischen Schwin-

gung des Massenanteils in der Schale (siehe t=0,006s).

Diese Schwingung ist gedampft, bis der Massenanteil im ersten Zeitschritt Gber die
Gleichgewichtskonzentration steigt, da im zweiten Zeitschritt sowohl in die innere
Schale, als auch in die kontinuierliche Phase Masse abgegeben wird. Es kommt zu
einer ungedampften Schwingung, die keinem stabilen Endwert zustrebt (siehe
t=0,015s).
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Durch die anschauliche Darstellung kann im Grenzfall des Ubergangs zur gedampf-

ten Schwingung der maximal erlaubte Zeitschritt berechnet werden:

i
|
Wdt |

L
\ Wc,i‘
Wdztr--

maufsen

minnen

J—

‘ _
1 ARinnen ARaursen

Abb. 3-9: Skizze Schalenmodell zur Berechnung des maximalen Simulationszeitschritts

Folgende Annahmen wurden im Verlauf der Berechnung getroffen:

Massenanderungen in der kontinuierlichen Phase sind sehr klein, da die Ubergehen-
de Masse fur jeden Zeitschritt sehr gering ist im Vergleich zur Masse in der kontinu-

ierlichen Phase. Daraus ergibt sich:

w, = const. (3-11)
Die Gleichgewichtskonzentration an der Phasengrenzflache ergibt sich zu:
wg" = K *w, = const. (3-12)

Der ungunstigste Fall fir das Eintreten einer Schwingung in der Kolonne ist im ersten
Zeitschritt nach der Tropfenerstellung, da in dieser Phase der gro3te Konzentrations-
sprung auftreten kann. Deswegen wird angenommen, dass die Schalen zum Zeit-
punkt O eine gleichbleibende Konzentration besitzen — die des Losungsmittels am

Disperser:

Wg to = CONst. (3-13)

Zeitpunkt tO:

Ubergehende Masse in Schale 1:
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Ao * Degr * At * (Waro" = Wai10) * Pa0
ARaui’éen

Myyt=0 =

Zeitpunkt t1:

Neue Konzentration in Schale 1:

d?1t Doyp At (Wa o™ — Waar0) Pao + d3m
ARauf&en 6 NRadius

Pd,o Wa,1,t0

Wa1,rt1 =
d3m + d?m Desy At (Wd,to* - Wd,l,T,tO) Pd,o0

6 NRadius Pa,0 ARauﬁen

Ubergehende Massen in Schale 1:

7 Ao Degy At (Wd,tl* - Wd,l,T,tl) Pd,0
it ARauﬁen

i _Ag Degy At (Wd,l,T,tl - Wd,Z,T,tO) Pa,0
abt1 ARinnen

Aus Bedingung:

rrlzu,t1 > mab,tl

mit:
1
dimnen = daugen » (~20tt 2
Radius
und:
(3-15)
folgt:
At = d * AR, * AR;

1 2 2
6 * Deg * N3 * <(NR — 1)3 * AR, (1 — wgo) + N3 * AR; x (1 — wd*)>

(3-14)

(3-15)

(3-16)

(3-17)

(3-18)

(3-19)

(3-20)

Diese Gleichung beschreibt den maximal mdglichen Zeitschritt in Abhangigkeit von
der Geometrie (Nradgius, d, AR = f(d, NRradius), ARa = f(d, NRradgius)), dem effektiven Diffu-

sionskoeffizienten De und den Anfangskonzentrationen wqyo. Dadurch lasst sich die-

se Gleichung sehr einfach fiir jeden Tropfen l6sen. Es ist mit diesem Ansatz wie

oben erwahnt nicht moglich, die Zeitschrittweite abhangig von den momentanen

Konzentrationen in den einzelnen Schalen zu berechnen.
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4 Implementierung des Schalenmodells in C++

Die vorangegangenen Uberlegungen zur Modellierung des Stoffaustausches mittels
Schalenmodell sollten in ReDrop integriert werden. Ein Schalenmodell wurde bereits
fur die Berechnung des reaktiven Stoffaustausches integriert. Dieses ware grund-
satzlich auch in der Lage gewesen, rein diffusiven Stoffaustausch zu beschreiben.

Dagegen haben jedoch folgende Punkte gesprochen:
¢ Reaktivstoffsysteme kénnen nur als Siebbodenkolonne simuliert werden
e umstandliche Eingabe in der GUI

Dadurch wirde ein sehr viel héherer Programmieraufwand entstehen, als bei einer

Neuprogrammierung.
Fur die Erganzung eines Schalenmodells in ReDrop missen folgende Programmiteile
erganzt oder neu geschrieben werden:

e MassTransferSHE, ein Unterprogramm zur Berechnung des Stoffaustausches

e SetDropElementsSHE, ein Unterprogramm zur Generierung der Schalengeo-
metrie

e Variablendefinitionen missen um die benétigten Arrays erganzt werden
e Unterprogramm Droplnjection muss Schalengeometrien initialisieren

e Unterprogramm DropPopulation muss bei der Erstellung neuer Tropfen durch
Spaltung oder Koaleszenz die Schalenarrays neu initialisieren

e Aufruf der neuen MassTransferSHE zur Berechnung des Stoffaustausches
Es wurden alle Anderungen im Hauptprogramm nachvollziehbar mit dem Zusatz
/[Added by Sebastian Bock, 2015

versehen. Die ergdnzten Programmteile wurden dann jeweils davor und danach mit

Leerzeilen kenntlich gemacht.
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4.1 Variablendefinitionen

Im allgemeinen Header des Programms mussen einige neue Variablen definiert wer-
den. Diese Arrays werden als Pointer initialisiert. Dadurch kann man die Ubergabe
an Unterprogramme einfacher gestalten. Pointer sind Zeiger und verweisen nur auf
den Speicherplatz des Wertes. Dadurch wird von den Unterprogrammen immer nur
die Adresse des Speicherplatzes aufgerufen und der Wert ausgelesen oder uber-
schrieben. Eine normale Arraydefinition erfordert, dass im Unterprogramm ein Array
angelegt wird, welches Speicherplatz bendtigt, und am Ende des Programms alle

Variablen an das Hauptprogramm zurtick Ubergeben werden.

Durch die Uberlegungen aus Kapitel 3.4.2 hat sich der benétigte Speicherplatz der
Arrays verringert. Die maximale Tropfenanzahl NDropMax wurde auf 20 000 redu-
ziert, NRadius kann im Allgemeinen auf 20 gesetzt werden, NCompMax wurde auf

10 belassen.

Es werden folgende Arrays bendtigt (neue erstellte Arrays grau markiert):

Tab. 4-1: Speicherplatzbedarf Arrays in C++

Arraygrofile Speicherbedarf
DropElemMass [NDropMax][NRadius] 3,05 MB

DropElemMassComp [NDropMax][NRadius][NCompMax] 30,52 MB

DropElemWtFr [NDropMax][NRadius][NCompMax] 30,52 MB
DropElemDeltaR [NDropMax][NRadius] 3,05 MB
DropElemArea [NDropMax][NRadius] 3,05 MB
DropElemVol [NDropMax][NRadius] 3,05 MB

Vor der Optimierung wirden insgesamt 1830MB Speicherplatz fir Arrays benétigt

werden, nun werden rund 73 MB bendtigt.
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4.2 SetDropElementsSHE — Unterprogramm Tropfenerstellung

Das bereits existierende Programm SetDropElements konnte nicht Gbernommen

werden, da einige Funktionen fehlen, und der Header des Unterprogramms erweitert

wurde.

Es wurden einige Anpassungen im Programm erforderlich, die in Kapitel 3.3 be-

schrieben werden:

Falls eine mittlere Konzentration, wie zum Beispiel bei der Tropfenerstellung
oder Koaleszenz, in alle Schalen geschrieben werden soll, missen im Pro-
grammaufruf die Schalenvariablen, als auch eine Durchschnittskonzentration

zusammen mit einem Ubergabeparameter (Flag = 1) tibergeben werden,

Wenn fir Spaltungsereignisse ein vorhandenes Konzentrationsprofil Uber-
nommen werden soll, muss die Masse der Komponenten in den Schalen
(elemMassComp) des Muttertropfens tbergeben werden. Zusétzlich wird der
Muttertropfendurchmesser angegeben. Im Unterprogramm wird die Masse
passend zum neuen Tropfendurchmesser skaliert. Dazu muss der

Ubergabeparameter Flag = 2 gesetzt werden.

Wenn Flag=0 gesetzt wird, werden keine Massen und Konzentrationen in die
Schalenelemente geschrieben. Dies ist im derzeitigen SetDropElements auch
so vorgesehen, um eventuell ein eigenes Konzentrationsprofil zuweisen zu

kdnnen.

Die Erstellung der Schalenelemente muss gemald der Geometrie wie in Abb.

3-1 gezeigt erstellt werden.

Im Programm wurden diverse Fehlerabfragen eingebaut, um die Konsistenz der be-

rechneten Daten sicherzustellen.

Der Programmcode ist im Anhang 9.8.2 zu finden.
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4.3 MassTransferSHE - Unterprogramm Stoffaustausch

Das Programm zur Beschreibung des Stoffaustausches wurde komplett neu ge-

schrieben. Jedoch sollten weitestgehend gleiche Variablennamen wie in den Pro-

grammen MassTransferPHY und MassTransfer benutzt werden, um Verwirrungen

beim Vergleichen der verschiedenen Unterprogramme zu vermeiden.

Im Folgenden wird die Gliederung aus Kapitel 3.4 naher erlautert:

1.

Initialisierung der bendtigten Variablen

Zusatzlich zur Variablendefinition wurden einige Abfragen eingebaut. Es wird
abgefragt, ob die Schalenanzahl zwischen 10 und 100 liegt. Weiter wird ge-
pruft, ob die Berechnung des Stofftransportes notwendig ist (|y*-Yinnerste Scha-
o[>1*107%).

Berechnung der Zeitschrittweite

Die Zeitschrittweite wird, wie in Kapitel 3.4.4 gezeigt, berechnet. Dazu muss
jedoch vorher der effektive Diffusionskoeffizient ermittelt werden. Derzeit ist
es in ReDrop nicht vorgesehen, den effektiven Diffusionskoeffizienten fur
mehr als eine Komponente zu berechnen. Falls es mehrere Ubergangskom-
ponenten geben soll, misste sowohl der Diffusionskoeffizient als auch der

maximale Zeitschritt fur alle Komponenten berechnet werden.

Berechnung der Ubergehenden Masse zwischen den Schalen

Zur Berechnung des Stoffilbergangs wird eine Unterzeitschleife mit der oben
berechneten Zeitschrittweite gestartet. In jedem Unterzeitschritt werden der
effektive Diffusionskoeffizient sowie die Ubergehende Masse flr jedes Scha-

lenelement berechnet.

Berechnung der neuen Masse jeder Komponente in den Schalenelemen-
ten

Uber eine Massenbilanz wie in Kapitel 3.1 gezeigt wird die neue Masse jeder

Komponente in den Schalen sowie in der kontinuierlichen Phase berechnet.
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5. Berechnung der Konzentration in den Schalen und Summierung der
weiteren Tropfenvariablen

Uber eine Schleife werden die verschiedenen Variablen addiert (Masse des

Tropfens, Masse der Komponenten im Tropfen, Masse in der Schale).

Durch die Additionsschleife der Masse, ausgehend von den Komponentenmassen im
Schalenelement, wird die Konsistenz der Variablen sichergestellt (Gesamtmasse
entspricht immer den einzelnen Komponentenmassen in den Schalen). Der Pro-

grammcode ist im Anhang 9.8.1 zu finden.
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5 Verifizierung und Validierung

In diesem Kapitel soll das erstellte Programm in der Verifizierung auf seine mathema-
tische Richtigkeit gepruft werden. Dazu wird ein Vergleich mit manuell berechneten
Werten durchgefiuihrt. Bei der Validierung werden Simulationen von bekannten Tech-
nikumskolonnen durchgefuhrt, und anschliel3end sowohl mit den Messdaten als auch

mit dem bereits integrierten Stofftransportmodell von Henschke verglichen.

5.1 Verifizierung SetDropElementsSHE

Die Verifizierung des Programmteils SetDropElementsSHE wurde teilweise in dem
Testprogramm, teilweise in ReDrop durchgefihrt. Fir die Verifizierung der Erstellung
eines neuen Tropfens, zum Beispiel im Feed, konnten die Ergebnisse im Testpro-
gramm mit denen des Excel-Dokuments verglichen werden. Die Erstellung neuer
Tropfen durch Koaleszenz und Spaltung konnte im Testprogramm nicht geprift wer-
den. Deswegen wurden die Programmteile in ReDrop implementiert, im Debug-

Modus wurde das Programm vor und nach der Tropfenerstellung angehalten.

Die relativen Abweichungen der Gesamttropfenmasse vor und nach den Koaleszenz-
und Spaltungsvorgangen sind maximal in der GréRenordnung 1*10™ %. Das ist auf
einen numerischen Fehler zurtckzufihren, da bei der Tropfenerstellung die Ge-
samtmasse aus den Einzelmassen in den Schalen addiert wird, wodurch eine lange
Summationsschleife entsteht. Die Ergebnisse der Verifizierung sind im Anhang 9.6.1

zu finden.

5.2 Verifizierung MassTransferSHE

Der Programmteil MassTransferSHE wurde in der bereits beschriebenen Testumge-
bung auf seine mathematische Richtigkeit gepruft. Zusétzlich wurde in Excel eine
Tabelle erstellt, die dieselben Berechnungen durchfuhrt wie das Programm. Der Pro-
grammteil MassTransferSHE wurde in der bereits beschriebenen Testumgebung
ausgefuhrt und die Ergebnisse in einem Textfile ausgegeben. Dadurch ist ein direkter
Vergleich moglich, welcher fur die ersten drei Hauptzeitschritte mit At=0,01s fur 20
Schalen durchgefiihrt wurden. Die Unterschiede liegen im Bereich von 1*10™ % re-
lativer Abweichung, was durch die numerische Ungenauigkeit zu erklaren ist. Eine

Ubersicht der Ergebnisse ist in Anhang 9.6.2 zu finden.
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5.3 Validierung

5.3.1 Vergleich des Stofflibergangs

Bevor das erstellte Modell mit der Simulation von Technikumskolonnen validiert wird,
sollen die Ergebnisse der Stofftransportberechnung noch mit denen des derzeit im-
plementierten Modells von Henschke (2003) verglichen werden. Dieses ist, wie be-
reits in Kapitel 2.2.5 ausgefuhrt, an die Sherwoodzahl eines Schalenmodells mit line-
ar steigendem Konzentrationsprofil in der kontinuierlichen Phase gefittet. Dadurch
sollten die Daten aus diesem erstellten Schalenmodell vergleichbar sein. Die Sher-
woodzahl ist definiert mit:

ﬁ * lchar (5-1)
D

Die charakteristische Lange ist der Durchmesser des Tropfens d, fir den Diffusions-

Sh =

koeffizienten wird der effektive Diffusionskoeffizient D¢y verwendet. Da die Stoffuiber-
gangszahl B im neuen Schalenmodell nicht direkt zuganglich ist, wurde sie aus der

folgenden Gleichung abgeleitet:

A = Auger = B+ (v —T3) * pao = 1 (>-2)
Anschlie3end konnte dadurch die Sherwoodzahl bestimmt werden. Der Vergleich
wurde mit 20 Schalen durchgefiihrt, eine Erhéhung der Schalenanzahl fuhrte zu kei-
ner Verbesserung des Ergebnisses. Das Konzentrationsprofil ist nachstehend aufge-

fuhrt:

Konzentrationssprung:

k
w, [é] = 0,05 (5-3)

Sprung und lineares Profil (0,01):

kg _ ,04 (5_4)
WC[kg] = 0,01 + 100 t[s]
Sprung und lineares Profil (0,025):
kg _ 0,025 (5_5)
WC[kg] = 0,025+ 100 t[s]
lineares Konzentrationsprofil:
kg _ 0,05 (5-6)
Welzgl = 0+ 1gg tIs]
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Abb. 5-1: Verwendete Konzentrationsprofile zur Validierung des Schalenmodells

Das Modell nach Henschke basiert auf der Annahme eines linearen Konzentrations-

profils in der kontinuierlichen Phase. Wenn man nun das Modell nach Henschke und

das neu programmierte Schalenmodell gegenuberstellt, sollten die Ergebnisse ver-

gleichbar sein (siehe Abb. 5-2).
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Abb. 5-2: Sherwoodzahl mit dem Schalenmodell im Vergleich mit dem Modell von Henschke

20



5 Verifizierung und Validierung 48

Die maximale relative Abweichung nach 11,50 Sekunden betragt 7%, nach 100 Se-
kunden 1,9%. Es gibt in der Programmierung des Schalenmodells dieser Arbeit und
in der Publikation von Henschke zwei bedeutende Unterschiede. Henschke nimmt
an, dass die aul3erste Schale immer die Gleichgewichtskonzentration enthalt (hier:
Gleichgewichtskonzentration an der Phasengrenze). Weiters wird die Masse im
Schalenelement immer neu mit der Dichte und der Konzentration berechnet (siehe

Variante 1 in Kapitel 3.4.1, hier: Akkumulierung der Masse im Tropfen).

50
Schalenmodell mit linearem Konzentrationsprofil
w0 4 Schalenmodell mit Sprung und linearem Profil (0,01)
= = =Schalenmodell mit Sprung und linearem Profil (0,025)
Schalenmodell mit Konzentrationssprung
=30 A
-
S
]
o
o
2
g 20 A
wv
10 __L e
0 } } } } } } } } }
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Zeitt [s]
Abb. 5-3: Verlauf Sherwoodzahl des Schalenmodells bei verschiedenen Konzentrationsprofilen

In Abb. 2-10 sind die Auswirkungen des Konzentrationsprofils auf die Sherwoodzahl
gezeigt. Die beiden Grenzfalle des linearen Konzentrationsprofils und des sprunghaf-

ten Anstiegs der Konzentration wurden bereits von Henschke gezeigt.

Die in Abb. 5-1 gezeigten Konzentrationsprofile kombinieren einen Sprung zum Zeit-
punkt t=0 und ein danach linear steigendes Konzentrationsprofil. Die Annahme eines
Konzentrationssprungs beim Eintritt in die Kolonne mit anschlieRendem linearem

Profil stellt die reale Situation besser dar, als ein rein lineares Konzentrationsprofil.

Die Sherwoodzahl folgt zunachst dem Grenzfall eines sprunghaften Anstiegs, um
sich nach langerer Simulationsdauer der des linearen Konzentrationsprofils anzuna-

hern. Dieser Ubergang ist abhangig vom Verhéltnis der Sprunghdhe zur Steigung
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des Konzentrationsprofils. Dementsprechend sind bei den folgenden Validierungen

mit Daten von Technikumskolonnen Unterschiede zu erwarten.

5.3.2 Simulation von Technikumskolonnen

Durch die Simulation von Technikumskolonnen soll die Validierung abgeschlossen
werden. Die Ergebnisse der Simulation sollen sowohl mit Messdaten aus realen Ko-
lonnen, als auch mit ReDrop-Simulationsergebnissen des alten Stoffilbergangsmo-

dells verglichen werden.

Die Parametersatze fur die Kolonnen wurden von bereits durchgefiihrten Simulatio-
nen (Bock, 2015) tbernommen. Im Rahmen der Konstruktionstibung wurden einige
Simulationen mit ReDrop durchgefuhrt, diese umfassen Siebboden- und RDC-
Kolonnen. Berechnungen mit Packungskolonnen wurden von Erik Gerstl im Rahmen

seiner Bachelorarbeit an der TU Graz (Gerstl, 2015) erstellt.

Die Messdaten fir Siebboden- und RDC-Kolonnen wurden aus den Versuchen von
Garthe (2006) gewahlt. Diese sind sehr gut beschrieben und enthalten alle zur Simu-

lation wichtigen Daten:
e Hold-Up an mehreren Messpunkten
e Sauterdurchmesser ds; an mehreren Messpunkten
e Konzentrationsprofil der kontinuierlichen und dispersen Phase
e TropfengréfRenverteilung am Disperser

Von Erik Gerstl wurden Daten aus der Dissertation von Grémping (2014) gewahlt.
Dieser fuhrte mehrere Technikumsversuche mit Packungen durch, und hat dabei
ebenfalls oben genannte Daten angegeben. Die zur Simulation verwendeten Mess-

daten und Kolonnengeometrien sind in Anhang 9.7 zu finden.

In beiden Literaturstellen wurden die sehr gut beschriebenen Stoffsysteme Wasser
(c) / n-Butylacetat (d) / Aceton (c = d) und Wasser (c) / Toluol (d) / Aceton (c = d)
verwendet. Es wurden zur Simulation Stoffdaten aus der Habilitation von Henschke

(2003) gewahlt. Diese sind im Anhang 9.7.1 angegeben.
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Abb. 5-4: Simulationsergebnisse RDC-Kolonne nach Garthe (Versuch: 240-2)
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Abb. 5-5: Simulationsergebnisse RDC-Kolonne nach Garthe (Versuch: 246-1)

10



5 Verifizierung und Validierung

51

relative Kolonnenhéhe [-]
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Abb. 5-6: Simulationsergebnisse Siebbodenkolonne nach Garthe (Versuch: 216-3)
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Abb. 5-7: Simulationsergebnisse Siebbodenkolonne nach Garthe (Versuch: 222-3)

Es wurden zur Validierung Versuche mittleren Hold-Ups (10-20%) zur Simulation
gewahlt, Abb. 5-4 und Abb. 5-6 zeigen das Stoffsystem Wasser (c) / Toluol (d) / Ace-
ton (c - d), Abb. 5-5 und Abb. 5-7 Wasser (c) / n-Butylacetat (d) / Aceton (c - d).

Die Simulationsergebnisse weisen erwartungsgemalf denselben Hold-Up und Sau-

terdurchmesser auf, da der Stoffiibergang keinen Einfluss darauf hat.
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Der Stofftransport wurde mit dem Schalenmodell (grau) im unteren Kolonnenab-
schnitt langsamer simuliert als mit dem Stofftransportmodell nach Henschke
(schwarz). Diese Ergebnisse sind mit der geringeren Sherwoodzahl kurz nach der
Tropfenaufgabe am Disperser zu erklaren (vgl. Abb. 5-3). Im Allgemeinen werden die

Messdaten von beiden Modellen zufriedenstellend wiedergegeben.

1.0
0.8
j’ Packungskolonne nach:
S Gromping (Versuch 60-1)
g 0.6 Stoffsystem:
] Wasser (c)
_g n-Butylacetat (d)
< 04 Aceton (c > d)
2
)
[1°]
bt Schalenmodell
0.2 Modell nach Henschke
O Messdaten
0.0 i

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

Massenanteil Transferkomponente [kg/kg]
Abb. 5-8: Simulationsergebnisse Packungskolonne nach Gréomping (Versuch: 60-1)

Die Berechnung von Packungskolonnen zeigt prinzipiell dieselben Effekte wie Sieb-
boden- und RDC-Kolonnen. Vorhandene geringe Abweichungen des Sauterdurch-
messers bei dieser Simulation kénnen durch die sehr geringe Tropfenanzahl erklart

werden, weswegen diese kleineren Schwankungen unterlegen ist.

Zu bemerken ist, dass alle Simulationen mit demselben Ansatz zur Berechnung des
effektiven Diffusionskoeffizienten durchgefuhrt wurden. DI Eva Kalvoda arbeitet der-
zeit an einem Modell fir den effektiven Diffusionskoeffizienten passend zum erstell-
ten Schalenmodell. Endgultige Validierungen kénnen erst nach der Fertigstellung

dieser Arbeit durchgefiihrt werden.



5 Verifizierung und Validierung 53

5.3.3 Vergleich der Simulationsdauer

Die erforderliche Simulationsdauer soll im Vergleich zum Stofftransportmodell von
Henschke im Programm ReDrop verglichen werden. Dazu werden dieselben Simula-
tionen wie in Kapitel 5.3.2 verwendet, um die Simulationsdauer fur eine Simulations-
zeit von 20.000 Sekunden zu vergleichen. Da die Geschwindigkeit der Berechnung
naturlich vom verwendeten PC abhangt, kann hier eine qualitative Aussage getroffen

werden. Das verwendete System ist im Anhang 9.7.5 angefuhrt.

16:00:00 T
€ 14:00:00 + y [s] = 1218,2 e0,0803x

mm:ss]

12:00:00 + R?=0,9956

ion [hh

6 10:00:00 T
08:00:00 T
06:00:00 +

04:00:00 +

Dauer der Simulat

® Laufzeit ReDrop

o
g
o
e
o
o

1

T

000000 ———m>——FH—+— e
0 10 20 30 40 50 60

Anzahl der Schalenelemente [-]

Abb. 5-9: Simulationsdauer in Abh&ngigkeit der Anzahl der Schalenelemente

Man sieht einen in guter Naherung exponentiellen Zusammenhang zwischen der
Simulationsdauer und der Anzahl der Schalenelemente. Es sollte also eine kleine
Schalenanzahl gewahlt werden. Die Frage nach der Genauigkeit der Ergebnisse wird
in untenstehender Grafik beantwortet. Dabei werden die Ergebnisse der Simulation
mit 50 Schalenelementen als Referenz angenommen. Um sowohl die Auswirkungen
im Zeitbereich als auch im stabilen Endzustand der Kolonne zu zeigen, wurden die
Zeitpunkte t=500s und t=19000s ausgewabhlt.
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Abb. 5-10: relative Abweichung der Massenanteile in kontinuierlicher und disperser Phase nach t=500s
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Abb. 5-11: relative Abweichung der Massenanteile in kontinuierlicher und disperser Phase nach t=19 000s

In den obigen Diagrammen wird die Abweichung der Massenanteile in den

Simulationen mit 10 und 20 Schalen in Relation zur Simulation mit 50 Schalen

gezeigt. Im Zeitbereich bei t=500s sind noch Abweichungen bis zu 2,39% in der

dispersen Phase bei 20 Schalen erkennbar. Dies ist jedoch nur ein H6henelement

direkt Uber dem Disperser. Alle weiteren Hohenelemente bewegen sich bei 0,5%

relativer Abweichung. Die Abweichungen im instationdren Bereich sind dadurch

hinreichend gering.
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Im stationdren Bereich bei t=19 000s gibt es eine Uber die Hbohe stetig sinkende
Abweichung in der kontinuierlichen und dispersen Phase mit maximal 1%
Abweichung bei 10 Schalen und maximal 0,4% bei 20 Schalen. Simulationen kénnen
dadurch problemlos mit 10 Schalen durchgefthrt werden, ohne einen signifikanten

Genauigkeitsverlust befiirchten zu missen.

Abschliel3end kann gesagt werden, dass die Simulation mit dem Schalenmodell (10
Schalen: 44 Minuten) mit einer vergleichbaren Geschwindigkeit wie bisher (28

Minuten) durchgefiihrt werden kann
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6 Ausblick

Wahrend der Programmierung in ReDrop wurden einige Fehler und Verbesserungs-

moglichkeiten gefunden:

Einlesen der TropfengrdfRenverteilung

Die Tropfengrof3enverteilung wird von Read.cpp nur bei der ersten Simulation
nach Programmestart eingelesen. Bei jeder folgenden Simulation, wird die erste
Verteilung weiterverwendet, da die Variable "DirectFirstRun" zum Einlesen nur
beim Programmstart eins gesetzt wird. Diese wurde nun im Programmcode

vor dem Aufruf "Initialisation()" gleich eins gesetzt.

Veranderung des GUI

In der grafischen Benutzeroberflache gibt es derzeit keine Moglichkeit auszu-
wahlen, ob man mit dem Schalenmodell oder mit einem Zweifilmmodell mit
Stoffubergangskoeffizienten rechnen mdchte. Weiter ware ein Schalter, um
auszuwahlen ob man mit festen oder Variablen Zeitschrittweiten das Scha-

lenmodell berechnen moéchte, wiinschenswert.

Tropfenerstellung

Bei der Tropfenerstellung werden in jedem Zeitschritt Tropfen erzeugt, bis die
Gesamtmasse der Tropfen im Zeitschritt gréRer ist als die angegebene Mas-
se. Dadurch ist der Gesamtmassenstrom der dispersen Masse in jedem Zeit-
schritt zu hoch.

Der erzeugte Fehler wird umso gréR3er, je gro3er die Tropfenmasse im Ver-
gleich zum Massenstrom im Zeitschritt sein soll. Durch den in ReDrop ange-
nommenen Fall, dass nur kleine Kolonnendurchmesser simuliert werden und
pro Zeitschritt nur wenige Tropfen generiert werden, ist dieser Fehler nicht zu
vernachlassigen. Es wurden bei den hier erstellten Validierungssimulationen
teilweise nur drei bis vier Tropfen erstellt, wodurch der Fehler signifikante
Grolien annehmen kann.

Die Losung ware, eine kumulierte Soll-Masse jeden Zeitschritt um den Soll-
Massenstrom zu erhdhen. Tropfen werden nun nur so lange erzeugt, bis die
kumulierte Masse der Tropfen in allen Zeitschritten grof3er ist, als die kumulier-

te Soll-Masse.



6 Ausblick 57

Massenbilanz

Im Programm ReDrop werden sowohl der Tropfendurchmesser als auch die
Masse im Tropfen standig gespeichert, aber oft nicht gleichzeitig regeneriert.
Unter Umstanden ware es vorteilhafter, die Tropfen nur mit deren Masse zu
definieren, und alle bendtigten Variablen (Durchmesser, Volumen,...) aus die-
sen zu berechnen.

Zum Stoffibergang im Schalenmodell wurden zum Beispiel alle Durchmesser
und das Volumen des Tropfens konstant gesetzt. Dadurch kommt es zu einer
Akkumulation von Masse innerhalb eines gleichbleibend grof3en Tropfens. Im
Fall kleiner Konzentrationen ist dieser Fehler klein, jedoch ist es physikalisch

nicht korrekt.
Anderung der Schalengeometrien in jedem Zeitschritt

Derzeit wird das in dieser Arbeit vorgestellte Schalenmodell ohne Volumenan-
derung durch die Ubergegangene Masse berechnet. Dadurch andern sich die
Oberflache, Radien etc. der Schalenelemente wahrend der Berechnung nicht.
Dies konnte durch eine Neuberechnung nach jedem Stofftransportschritt be-
hoben werden. Eine offene Frage dabei ware, ob der Berechnungsaufwand
vertretbar ist, solange andere Effekte wie die interne Zirkulation oder Verfor-

mungen der Tropfen aul3er Acht gelassen werden.
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7 Zusammenfassung

Es wurde in der vorliegenden Arbeit ein Programm zur Beschreibung des Stoffuiber-
gangs mittels Schalenmodells in C++ geschrieben und in ReDrop integriert. Alle er-
forderlichen MalRnahmen wie die Schalengenerierung bei der Tropfenerstellung als

auch bei Bruch- und Koaleszenzvorgangen wurden integriert.

Weiter wurde eine Beziehung zur Berechnung einer maximalen Zeitschrittweite in
Abhangigkeit des Tropfendurchmessers und des effektiven Diffusionskoeffizienten
hergeleitet. Dadurch konnte die bendtige Simulationszeit stark reduziert werden, da
der Simulationszeitschritt nicht mehr vom kleinsten in der Kolonne vorhandenen

Tropfendurchmesser limitiert wird.

Anschlielend wurden in einer Verifizierung die Ergebnisse mathematisch nachvoll-
zogen und fur richtig befunden, als auch bei der Validierung das Stoffiilbergangsmo-
dell mit dem bereits implementierten Modell von Henschke verglichen. Die Auswir-
kungen der Schalenanzahl sowohl auf die Genauigkeit als auch auf die Simulations-
zeit wurden aufgezeigt. Es kénne mit dem vorgestellten Modell bereits mit geringen

Schalenanzahlen genaue Ergebnisse erzielt werden.

Das erarbeitete Programm kann den Stoffiibergang an Tropfen zufriedenstellend
nachbilden. Die Vorteile liegen in einer verbesserten Berechnung des Stoffiibergangs
besonders in der Zeit kurz nach der Tropfenerzeugung. Es kann fur eine weitere
Verbesserung des Programms der Stofftransport weiterer Komponenten ohne zu-

satzlichen Rechenaufwand implementiert werden.

Die Berechnungsdauer in ReDrop erreicht fur zehn Schalenelemente die Grol3enord-
nung der derzeitig implementierten Stofflibergangsmodellierung. Berechnungen kon-
nen dadurch ohne nennenswerten Genauigkeitsverlust in einer akzeptablen Simula-

tionsdauer durchgefuhrt werden.

Eine endgultige Aussage, ob durch das Schalenmodell eine verbesserte Abbildung
des Stoffaustausches vorliegt, kann erst nach der erfolgreichen Einbindung einer an
das Schalenmodell angepassten Berechnung des Diffusionskoeffizienten getroffen

werden.
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8 Symbolverzeichnis

Verwendete Symbole:

DBZ'_XxL'ITImUmDUQOQJ8>>
=+ X

Z
Pyl

Oberflache [m?]

Querschnittsflache Kolonne[mZ]

spez. Stoffaustauschflache [m?/m3]
Konzentration [mol/m3]

Durchmesser [m]

Diffusionskoeffizient [m?/s]

axialer Dispersionskoeffizient [m?3/s]
effektiver Diffusionskoeffizient [m2/s]
Feedstrom [mol/s]

Kolonnenhdhe [m]

spezifischer Stoffmengenstrom [mol/(m?*s)]
Gleichgewichtskoeffizient [mol/mol] oder [kg/kg]
Stoffdurchgangskoeffizient [m/s]
Ldsungsmittelstrom [mol/s]

molare Masse [kg/mol]

Masse [kg]

Stoffmenge [mol]

Anzahl der Schalenelemente [-]
Tragerstoffstrom [mol/s]

Zeit [s]

Geschwindigkeit [m/s]
Leerrohrgeschwindigkeit der kontinuierlichen oder dispersen
Phase [m/s]

Volumen [m3]

Massenkonzentration [kg/kg]
Stoffmengenkonzentration [mol/mol]
Stoffiibergangskoeffizient [m/s]
dynamische Viskositat [kg/(m*s)]

Dichte [kg/m?3]
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Verwendete Indizes:

aul3en

kontinuierliche Phase
charakteristische GréR3e
disperse Phase

innen

Phasengrenzflache (Interface)
Transferkomponente
Gleichgewichtskonzentration
Unendlich

Verwendete dimensionslose Kennzahlen:

Fo = ﬁ*tz

lchar

Re p*U*lchar

Sc= -
p*D
Sh = B* lchar

Fourierzahl
Reynoldszahl
Schmidtzahl

Sherwoodzahl
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9.5 Ergebnisse aus Testprogramm

9.5.1 Eingabeparameter

Tab. 9-1: Eingabeparameter Testprogramm

Variable

dorop [MM]
Wiag,cont [KQ/KQ]
Wac aisp [KQ/Kg]
Meont [Kg]

tsim [S]

Wert
2,0
0,05
0,0001
1,0
10,0

Stoffsystem: Wasser (c)/ Toluol (d) / n-Butylacetat (c—d)

9.5.2 Simulationsdauer Stofftransportberechnung

Tab. 9-2: Simulationsdauer Stofftransportberechnung im Testprogramm

Schalen Tropfen- Berechnungsdauer

Zeitschritt-
weite [s]
0.0001 10
0.0001 10
0.0001 10
0.0001 10
0.0001 20
0.0001 20
0.0001 20
0.0001 20
0.0001 50
0.0001 50
0.0001 50
0.0001 50
0.0001 100
0.0001 100
0.0001 100
0.0001 100
MassTransferPHY()

0.0001

*

anzahl

10
20
50
100

10
20
50
100

10
20
50
100

10
20
50
100

100

Stofftransport

0.576s
1.045s
2.613s
5.230s

0.995s
1.988s
4.978s
9.985s

2.431s
4.854s
12.151s
24.306s

4.829s

9.620s
24.097s
48.299s

0.011

Faktor *

1.73
1.90
1.91
191

4.22
4.64
4.65
4.65

8.38
9.21
9.22
9.23

... Verhaltnis zur jeweiligen Simulation mit 10 Schalen
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9.6 Verifizierung

9.6.1 Verifizierung SetDropElementsSHE

Tab. 9-3: Verifizierungsergebnisse SetDropElementsSHE fir Neuerstellung von Tropfen (Flag=1)

Excel: 1 2 3 4 5 6
DeltaR [m] 8,48E-06 1,73E-05 1,79E-05 1,86E-05 1,94E-05 2,02E-05
Area [m?] 1,26E-05 1,21E-05 1,17E-05 1,13E-05 1,08E-05 1,04E-05
Vol [m?] 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10
SDE_SHE: 1 2 3 4 5 6
DeltaR [m] 8,48E-06 1,73E-05 1,79E-05 1,86E-05 1,94E-05 2,02E-05
Area [m?] 1,26E-05 1,21E-05 1,17E-05 1,13E-05 1,08E-05 1,04E-05
Vol [m3] 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10
7 8 9 10 11 12 13
2,12E-05 2,22E-05 2,35E-05 2,49E-05 2,65E-05 2,84E-05 3,08E-05
9,91E-06 9,43E-06 8,94E-06 8,44E-06 7,92E-06 7,38E-06 6,82E-06
2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10
7 8 9 10 11 12 13
2,12E-05 2,22E-05 2,35E-05 2,49E-05 2,65E-05 2,84E-05 3,08E-05
9,91E-06 9,43E-06 8,94E-06 8,44E-06 7,92E-06 7,38E-06 6,82E-06
2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10
14 15 16 17 18 19 20
3,37E-05 3,74E-05 4,23E-05 4,93E-05 6,03E-05 8,15E-05 2,32E-04
6,24E-06 5,63E-06 4,99E-06 4,30E-06 3,55E-06 2,71E-06 1,71E-06
2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10
14 15 16 17 18 19 20
3,37E-05 3,74E-05 4,23E-05 4,93E-05 6,03E-05 8,15E-05 2,32E-04
6,24E-06 5,63E-06 4,99E-06 4,30E-06 3,55E-06 2,71E-06 1,71E-06
2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10 2,09E-10
Tab. 9-4: Verifizierungsergebnisse SetDropElementsSHE fiir Koaleszenz (Flag=1)
iDrop vor secDrop vor iDrop nach Abweichung
Koaleszenz Koaleszenz Koaleszenz [%]
NDaugh 2
DropDia[iDrop] 1,816E-03 1,608E-03 2,165E-03
DropMass[iDrop] 2,710E-06 1,884E-06 4,593E-06
DropMassComp|[iDrop][2] 2,640E-06 1,854E-06 4,495E-06
DropMassCompl[iDrop][3] 6,940E-08 2,917E-08 9,856E-08
DropElemW?tFr[iDrop][1][3] 4,145E-02 3,740E-02 2,146E-02
DropElemWs?tFr[iDrop][2][3] 4,008E-02 3,445E-02 2,146E-02
DropElemMass[iDrop][1] 1,377E-07 9,632E-08 2,297E-07
DropElemMassComp[iDrop][1][3] 5,709E-09 3,602E-09 4,928E-09
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Tab. 9-5: Verifizierungsergebnisse SetDropElementsSHE fiir Spaltung in Siebbodenkolonnen (Flag=2)
iDrop vor iDrop nach IndDrop1 nach Abweichung
Spaltung Spaltung Spaltung [%]
NDaugh 2
DropDia[iDrop] 3,765E-03 2,412E-03 3,402E-03
DropMass[iDrop] 2,420E-05 6,358E-06 1,784E-05
DropMassCompl[iDrop][2] 2,372E-05 6,233E-06 1,749E-05
DropMassCompl[iDrop][3] 4,780E-07 1,256E-07 3,524E-07
DropElemW?tFr[iDrop][1][3] 3,969E-02 3,969E-02 3,969E-02
DropElemW?tFr[iDrop][2][3] 3,854E-02 3,854E-02 3,854E-02
DropElemMass[iDrop][1] 6,175E-07 1,623E-07 4,552E-07
DropElemMassComp[iDrop][1][3] 2,451E-08 6,440E-09 1,807E-08
Tab. 9-6: Verifizierungsergebnisse SetDropElementsSHE fur Spaltung in gerihrten Kolonnen (Flag=2)
iDrop vor iDrop nach  IndDrop1 nach Abweichung
Spaltung Spaltung Spaltung [%]
NDaugh 2
DropDia[iDrop] 2,841E-03 1,433E-03 2,714E-03
DropMass[iDrop] 1,036E-05 1,328E-06 9,032E-06
DropMassCompl[iDrop][2] 9,939E-06 1,274E-06 8,664E-06
DropMassComp|[iDrop][3] 4,217E-07 5,406E-08 3,676E-07
DropElemW?tFr[iDrop][1][3] 4,349E-02 4,349E-02 4,349E-02
DropElemWtFr[iDrop][2][3] 4,329E-02 4,329E-02 4,329E-02
DropElemMass[iDrop][1] 5,195E-07 6,661E-08 4,529E-07
DropElemMassComp[iDrop][1][3] 2,259E-08 2,897E-09 1,970E-08




9 Anhang 68

9.6.2 Verifizierung MassTransferSHE

Die angegebenen Werte bezeichnen den Massenanteil in der Schale w [kg/kg]:

Tab. 9-7: Verifizierungsergebnisse MassTransferSHE

Ergebnisse Excel: 1 2 3 4 5 6

0s 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,1s 0,0433 0,0336 0,0244 0,0164 0,0101 0,0056
0,2s 0,0449 0,0381 0,0312 0,0247 0,0187 0,0134
0,3s 0,0455 0,0401 0,0345 0,0290 0,0236 0,0186

Ergebnisse MassTransferSHE:

Os 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,1s 0,0433 0,0336 0,0244 0,0164 0,0101 0,0056
0,2s 0,0449 0,0381 0,0312 0,0247 0,0187 0,0134
0,3s 0,0455 0,0401 0,0345 0,0290 0,0236 0,0186

7 8 9 10 11 12 13
0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,0028 0,0013 0,0005 0,0002 0,0001 0,0001 0,0001
0,0091 0,0058 0,0034 0,0019 0,0009 0,0004 0,0002
0,0141 0,0102 0,0070 0,0046 0,0028 0,0015 0,0008
0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,0028 0,0013 0,0005 0,0002 0,0001 0,0001 0,0001
0,0091 0,0058 0,0034 0,0019 0,0009 0,0004 0,0002
0,0141 0,0102 0,0070 0,0046 0,0028 0,0015 0,0008

14 15 16 17 18 19 20
0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,0004 0,0002 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001
0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001

0,0004 0,0002 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001 0,0001




9 Anhang

69

9.7 Validierung

9.7.1 Stoffdaten fur Validierung

Stoffdaten angegeben in der Form:

A+ B+ Wtransfer +C * Wtransfer2 (9-1)

Oberflachenspannung in der Form:

=A>|<(x—B)2 (9-2)
1+Cx*x

Tab. 9-8: Stoffdaten fur die Verifizierung nach Henschke (2003)

Stoffsystem:

Pc [kg/m?3]

Pq [kg/m3]
Prranster [kg/M?3]
ne [mPa s]

ne [MPa s]
K[

o [N/m]

D4 [M%/Gs]

D4 [M%/Gs]

Stoffsystem:

Pc [kg/m?]

Pa [kg/m?]
Prranster [kg/M?3]
ne [mPa s]

na [MPa s]
K[

o [N/m]

Dy [MZ/Gs]

Dy [M?/Gs]

Wasser (c) / Toluol (d) / Aceton (¢ — d)

A B C
998,3 -138,7 -
865,6 -67,65 -
791,0 - -
1,009 2,477 -
0,05828 0,3804 -
0,7253 -0,1756 19,45
0,04839 0,8439 5,431
2,786 4,608 -
1,154 2,674 -

Wasser (c) / n-Butylacetat (d) / Aceton (¢ — d)

A B C
997,7 -136 -

881,3 -81,94 -

791,0 - -

1,039 2,493 -
0,7361 0,54 -

0,895 1,266 -0,5906
0,04234 -0,5727 1,004
2,209 0,6624 1,347
1,185 -5,132 8,350
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9.7.2 Modellparameter fur Validierung

Tab. 9-9: Modellparameter fiir Stofftransport und Sedimentation

Stofftransport: Henschke (2003) Daten aus: Henschke (2003)
Sedimentation: Henschke (2003) Daten aus: Henschke (2003)
Stoffsystem: Cip dsw Ais Ais
Wasser (c) / Toluol (d) / Aceton (c — d) 9446 7,104 1,918 4,498
Wasser (c) / n-Butylacetat (d) / Aceton (¢ — d) 6448 2,450 2,590 3,030
Wasser (c) / Toluol (d) / Aceton (c — d) (Packung) 9446 1,583 6,535 0,751
Tab. 9-10: Modellparameter fur Koaleszenz
Koaleszenzmodell: Henschke (2003) Daten aus: Henschke (2003)
Stoffsystem: Ceoal
Wasser (c) / Toluol (d) / Aceton (c — d) 2400
Wasser (c) / n-Butylacetat (d) / Aceton (c — d) 2400
Tab. 9-11: Modellparameter fiir Spaltung
Spaltungsmodell: Garthe (2006) far: RDC-Kolonnen
Daten aus: C1 C2 C3 C4 C5
Garthe(2006) 1,29*10°° 0,33 2,78 0,02 0,013
9.7.3 Kolonnengeometrie fur Validierung
Tab. 9-12: Kolonnengeometrie fir RDC-Kolonne aus Garthe (2006)
RDC-Kolonne aus Garthe (2006)
Kolonnendurchmesser: 0.08 [m]
Kolonnenhohe: 2.95 [m]
Volumen unter Disperser: 0.00064 [m3]
Volumen Uber Disperser: 0.000834 [m3]
Durchmesser des Riihrers: 45 [mm]
Hohe des Rihrers: 15 [mm]
Relative freie Flache Stator: 0,4 [m2/m2]
Hohe eines Kompartments: 50 [mm]
Schaftdurchmesser Rotor: 10 [mm]
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Tab. 9-13:Kolonnengeometrie fir Packungskolonne aus Grémping (2014)
Packungskolonne aus Gromping (2014)

Kolonnendurchmesser: 0.10 [m]
Kolonnenhohe: 3.67 [m]
Volumen unter Disperser: 0.008060 [m3]
Volumen Uber Disperser: 0.009630 [m3]
Spezifische Flache der Packung: 484 [M2/m3]
Charakteristischer Durchmesser: 0,004 [m]
Porositat: 0,963 [m2/m2]
9.7.4 Messdaten fir Validierung

Tab. 9-14: Messdaten aus Garthe (2006) fir Versuch 216-3

Kolonnentyp: Messdaten:

PSE, Siebboden di, = 2mm rel. Kolonnenhéhe Massenanteil [kg/kg]: Hold-Up  Sauterdurchm.
Stoffsystem: [m/m] kont. Phase disp. Phase [ [mm]
Wasser (c) / Toluol (d) / Aceton (c->d] 1 0,053 0,0364 - -
Stofftransportrichtung: 0,8 0,0466 0,0325 0,139 2,1
c—d 0,58 0,0389 0,0262 0,151 2,1
Pulsationsintensitat a*f: 0,2 0,0214 0,0125 0,135 2,5

1,0 [cm/s] 0 0,0123 0,0008 - -
Volumenstrom kontinuierliche Phase:
71,9 [Ih]
Volumenstrom disperse Phase:
86,8 [Ih]
Tab. 9-15: Messdaten aus Garthe (2006) fur Versuch 222-3
Kolonnentyp: Messdaten:

PSE, Siebboden d;, = 2mm rel. Kolonnenhéhe Massenanteil [kg/kg]: Hold-Up  Sauterdurchm.
Stoffsystem: [m/m] kont. Phase disp. Phase [ [mm]
Wasser (c) / n-Butyl. (d) / Aceton (c->d) 1 0,0546 0,0460 - -
Stofftransportrichtung: 0,8 0,0354 0,0320 0,154 1,7
c—d 0,58 0,0228 0,0190 0,154 1,9
Pulsationsintensitat a*f: 0,2 0,092 0,0057 0,122 2,1

1,0 [cm/s] 0 0,046 0,0000 - -
Volumenstrom kontinuierliche Phase:
60,0 [I/h]

Volumenstrom disperse Phase:
72,0 [i/n]
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Tab. 9-16: Messdaten aus Garthe (2006) fur Versuch 240-2

Kolonnentyp: Messdaten:

RDC - Kolonne rel. Kolonnenhéhe Massenanteil [kg/kg]: Hold-Up  Sauterdurchm.
Stoffsystem: [m/m] kont. Phase disp. Phase [ [mm]
Wasser (c) / Toluol (d) / Aceton (c->d) 1 0,0610 0,0416 - -
Stofftransportrichtung: 0,8 0,0571 0,0374 0,149 2,8
c—d 0,58 0,0506 0,0326 0,135 29
Rilhrerdrehzahl: 0,2 0,0341 0,0141 0,159 2,7

200 [1/min] 0 0,0149 0,09 - -
Volumenstrom kontinuierliche Phase:
61,3 [I/h]
Volumenstrom disperse Phase:
74,0 [in]
Tab. 9-17: Messdaten aus Garthe(2006) fur Versuch 246-2
Kolonnentyp: Messdaten:

RDC-Kolonne rel. Kolonnenhéhe Massenanteil [kg/kg]: Hold-Up  Sauterdurchm.
Stoffsystem: [m/m] kont. Phase disp. Phase [ [mm]
Wasser (c) / n-Butyl. (d) / Aceton (c->d) 1 0,0478 0,0352 - -
Stofftransportrichtung: 0,8 0,0388 0,0288 0,156 2,0
c—d 0,58 0,0312 0,0232 0,159 2,2
Rihrerdrehzahl: 0,2 0,0196 0,0127 0,140 1,9

200 [1/min] 0 0,0088 0,0000 - -
Volumenstrom kontinuierliche Phase:
60,0 [i/h]
Volumenstrom disperse Phase:
72,0 [i/h]
Tab. 9-18: Messdaten aus Grémping (2014) fir Versuch 60-1
Kolonnentyp: Messdaten:

Packungskolonne rel. Kolonnenhéhe Massenanteil [kg/kg]: Hold-Up  Sauterdurchm.
Stoffsystem: [m/m] kont. Phase disp. Phase [ [mm]
Wasser (c) / n-Butyl. (d) / Aceton (c->d) 1 0,050 0,033 - -
Stofftransportrichtung: 0,97 0,046 0,032 0,115 4,12
c—d 0,66 0,031 0,021 0,115 4,60
Volumenstrom kontinuierliche Phase: 0,36 0,017 0,011 0,115 4,71

19,6 [ka/h] 0,05 0,006 0,001 0,115 5,56
Volumenstrom disperse Phase: 0 0,006 0,000 - -

25,7 [kg/h]
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9.7.5 Simulationsdauer ReDrop

Simulation: 011 _RDC240-2_TAW g0

Durchgefihrt auf PC: TU Graz Inventar 0175268
Intel Core i3 — 3120M 2x2,5GHz; 4,0 GB Arbeitsspeicher

Tab. 9-19: Simulationsdauer in Abhéngigkeit der Schalenanzahl

Modell von Henschke:

Schalenmodell mit NRadius:
10
20
30
40

50

Simulationsdauer [hh:mm:ss]

00:28:30

00:44:07
01:42:29
04:12:30
08:54:46
16:53:34
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9.8 Programmcodes

9.8.1 Programmcode "MassTransferSHE"

[I171777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777/117777
int MassTransferSHE(double *pDeltaRadiusDisp, double *pAreaDisp,
double *pVolumeDisp, double **pDispWtFrElement,
double *pDispMassElem,double **pDispMassCompElem,
double const &pDropDia, double const & pDropVel,
double* pDispWtFr, double &pDispMass, double* pDispMassComp,
double* pContWtFr, double &pContMass, double* pContMassComp,
double &lifeTime, int ierr)

LIT71T770 7777770777777 777777777777 7777777777777777777177777777777777177771777177

//Function MassTransferSHE is given the volume of the continuous phase and //
// the geometrical data of a drop of the dispersed phase. This geometrical //
//data consists of the drop diameter, the volumes of the volume elements, //
//their surface area, and the distance between them. Also the mass fractions //
//of the continuous phase, the phase interface and of the single volume //
//elements of the drop are given. //
// //
//Function mass transfer determines the change of all concentrations in small //
//timesteps which are calculated by an equation to ensure the low //
//calculation times. //
//The mass fraction changes in the volume elements of the dis- //
//persed phase due to diffusion are determined in each timestep. //
// //
//Function MassTransfer returns the new mass fractions after time has //
//reached the general timestep of the ReDrop program DeltaTime. //
LIPITTTITT 7000007707077 7 0770777077777 7777777777 777777777777717177171771117
// INPUT: //
// //
// pDeltaRadiusDisp - Pointer on distance between the center of two shell //
// elements [m] //
// pAreaDisp - Pointer on area of each shell element [m"2] //
// pVolDisp - Pointer on volume of each shell element [kg] //
// pDispWtFrElement - Pointer on shell elements massfraction [kg/kg] //
// pDispMassElem - Pointer on shell elements mass [kg] //
// pDispMassCompElem - Pointer on shell element mass of component [kg] //
// dropDia - diameter of drop [m] //
// dropVel - velocity of drop [m/s] //
// random packing: swarm velocity //
// structured packing: single drop velocity //
// sieve tray: relative velocity //
// dispWtFr[] - mass fraction in drop [-] //
// dispMass - mass of drop [kg] //
// dispMassComp][ ] - mass of components in drop [kg] //
// contWtFr[] - mass fraction in continuous phase [-] //
// contMass - mass of continuous height element [kg] //
// contMassComp][ ] - mass of components in continuous height element [kg] //
// //
// lifeTime - Life Time of Drop [s] //
// ierr - Error flag. //
1/ //
// OUTPUT: //
// The new concentrations for the continuous phase, the dispersed phase and //
// for each volume element of the dispersed phase are determined for a given //
// timestep DeltaTime. //
// //
// RETURN: //
1/ //
// ierr = - Error flag. //
// ierr = 1: - NRadius <10 || NRadius > 100 //
// ierr = 2: - No or negative driving force for mass transfer //
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// ierr = 3: - Delta Time <© //
// ierr = 4: - WtFr in whole drop < © //
// ierr = 6: - Error in DistrCoef() //
// ierr = 11: - DispMassCompElem <© //
// ierr = 12: - pDispMassElem < ©.E-40 //
// ierr = 13: - WtFr in shell < © //
// ierr = 14: - WtFr in cont. phase < © //
// //
// GLOBALS: //
// NRadius - Number of volume elements of the dispersed phase. //
// DeltaTime - Timestep of the ReDrop program [s]. //
// DiffCoeffD - Diffusion coefficients 1/2/3 //
// VisDe, VisCe - Viscosity of dispersed / continous phase at inlet //
// IntPoros - porosity of sieve tray //
// Cip - Constant for determination of effective diffusion //
// //
// LOCALS: //
// dispWtFrInterface - equilibrium mass fraction at interface [kg/kg] //
// time - control variable [s] //
// deltaTimeMT - timestep for masstransfer [s] //
// deltaMass - transferred mass from disp. to cont. phase [kg] //
// diffD[NComponent] - diffusion of components in dispersed phase [m/s] //
// transMassTemp - Array of transferred mass between shells [kg] //
// //
// FUNCTIONS CALLED: //
// DistrCoeff() //
// //
// written by Sebastian Bock (C), July, 2015 //

LITTTTTTTTT 7777707777777 7777777777 777777777777777777717777777777777177771777177
{

//Error Initialisation
ierr = 0;

//Definition der lokalen Variablen
int i,

Js

k;

double
time,
deltaTimeMT,
dispWtFrInterface,
diffD[NCompMax+1],
checksum;
//double sherwood, helpMass, helpWtFr; //only for sherwood calculation
//double help[10]; //help varialbe for verification

//transported mass in dispersed phase

double transMassTemp[101][NCompMax+1];

if(NRadius >100@ || NRadius <10)

{ierr=1; Error("MassTransferSHE ierr=1",ierr); return ierr;}

//Beenden der Funktion, wenn Konzentrationsgefalle zu gering
[1171777777777777717777777777777777777717777
if(fabs(DistrCoef(pContWtFr[ISolute], ierr)*pContWtFr[ISolute] -
pDispWtFr[ISolute])< 1.0e-10)
{time=0; time+=DeltaTime; lifeTime+=time; return ierr;}

//{time=0; time+=DeltaTime; Error("MassTransferSHE zu kl. KZ-Gefaelle ierr=2",ierr);
return ierr;}

//Berechnung des maximalen Zeitschrittes deltaTimeMT

LIT7TTT7T 7000710777777 777777 77777777777777117777
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diffD [ISolute] = 0.000000001*(DiffCoefD1l + DiffCoefD2 * pDispWtFr[ISolute]
+ DiffCoefD3 * pDispWtFr[ISolute] * pDispWtFr[ISolute]);
//diffD[ISolute]=0.00000002; //for verification

if(strcmp(Internals.z, "ST") == 0)

diffD [ISolute] += pDropVel * pDropDia / (Cip * pow(IntPoros, A20) * (1.0
+ VisDO / Vis(Co));

else

diffD [ISolute] += pDropVel * pDropDia / (Cip * (1.0 + VisDO / Vis(C@));
}

deltaTimeMT=pDropDia*pDeltaRadiusDisp[@]*pDeltaRadiusDisp[1]/
(6*diffD[3]*pow(NRadius*1.0,(1./3.))*
(pow(NRadius-1.0,(2./3.))*pDeltaRadiusDisp[0@]*(1-pContWtFr[ISolute])+
pow(NRadius*1.0,(2./3.))*pDeltaRadiusDisp[1]*(1-
DistrCoef(pContWtFr[ISolute], ierr)*pContWtFr[ISolute])));
//deltaTimeMT=0.00001; //for verification

//Fehlerabfragen

if(deltaTimeMT > DeltaTime/2) {deltaTimeMT=DeltaTime/2;}
if(deltaTimeMT<@){ierr+=3; Error("MassTransferSHE ierr=3",ierr); return ierr;}
deltaTimeMT=DeltaTime/ceil(DeltaTime/deltaTimeMT);

// START OF TIMELOOP
I171777077777777777777777777777777777777777777777777777777777771777777777777777777771777
/111717

time = 90.0;

while((DeltaTime-time) >=deltaTimeMT/10.0)

{
//Norberechnungen /////////17177111777777777777777777777777777777777777717717777717717

// Berechnung des effektiven Diffusionskoeffizienten fiir ISolute
for(j=0 ; j<=NComp ; ++3j)
{diffD[j]=0;}

diffD [ISolute] = 1e-9*(DiffCoefD1l + DiffCoefD2 * pDispWtFr[ISolute] +
DiffCoefD3 * pDispWtFr[ISolute] * pDispWtFr[ISolute]);

//diffD[ISolute]=0.00000002; //for verification

if(strcmp(Internals.z, "ST") == 0)

¢ diffD [ISolute] += pDropVel * pDropDia / (Cip * pow(IntPoros, A20)
* (1.0 + VisDO / Vis(C0));

}

else

{
diffD [ISolute] += pDropVel * pDropDia / (Cip * (1.0 + VisDO /
VisCo));

}

// Berechnung der Gleichgewichtskonzentration am Interface
dispWtFrInterface=DistrCoef(pContWtFr[ISolute], ierr)*pContWtFr[ISolute];
if(ierr>0){ierr = 6; Error("MassTransferSHE ierr=6",ierr); return ierr;}

//Starting calculation of shell elements
[1717171777777777777777777777777777777777777777777177777777777777777777777777
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//outer volume elment/////////77717717177117777177777777177777771777777771771717717777
for(j=1 ; j<=NComp ; ++J)

{
transMassTemp[0][j]= pAreaDisp[@]*diffD[j]*deltaTimeMT*
(dispWtFrInterface - pDispWtFrElement[0][j])/
(pDeltaRadiusDisp[@])*DensDO;
}

//For Middle and Inner Volume Elements

I177717177177777777777777777777777777777777777777777777777777777177
for(k=1 ; k<=(NRadius-1) ; ++k)

{
for(j=1; j<=NComp ;++3)
transMassTemp[k][j]=pAreaDisp[k]*diffD[j]*deltaTimeMT*
(pDispWtFrElement[k-1][j] - pDispWtFrElement[k][j])/
(pDeltaRadiusDisp[k])*DensDo;
}
}

// Assign values of temporary variables to actual variables

LIT711T71 7777777777777 77777777777777717777

//Initialisation////////777/77171777777777777717777777777771117777777
for(j=1;j<=NComp;++3j)

//Assigning transMassTemp in inner Volume Element to center = 0
transMassTemp[NRadius][]j]=0;

}

//Set all accumulating variables to ©
pDispMass=0;
for(k=0 ; k<=(NRadius-1) ; ++k)
{
pDispMassElem[k]=0;

}
for(k=0 ; k<=(NComp) ; ++k)
{

}
//Start calculation////////7//1777717177777717771777777/77777717/7/777
for(k=0 ; k<=(NRadius-1) ; ++k)

pDispMassComp[k]=0;

{
//Calculation of all including masses
for(j=1;j<=NComp;++3j)
pDispMassCompElem[k][j] = pDispMassCompElem[k][j]+
transMassTemp[k][j]-transMassTemp[k+1][]];
//Errorcode
if(pDispMassCompElem[k][j]<@.){ierr+=11;
Error("MassTransferSHE ierr=11",ierr); return ierr;}
pDispMassElem[k] += pDispMassCompElem[k][j];
pDispMassComp[j] += pDispMassCompElem[k][j];
pDispMass += pDispMassCompElem[k][j];
}
//Errorcode
if(pDispMassElem[k]<0.E-10){ierr+=12; Error("MassTransferSHE
ierr=12",ierr); return ierr;}
}

//Calculation of disperse phase WtFr in Elements
for(k=0 ; k<=(NRadius-1) ; ++k)
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{
for(j=1;j<=NComp;++3j)
{
pDispWtFrElement[k][j]=pDispMassCompElem[k][j]/
pDispMassElem[k];
//Errorcode
if(pDispWtFrElement[k][j]<0)
{ierr+=5;Error("MassTransferSHE ierr=13",ierr);
return ierr;}
}
}
//Calculation of WtFr in Drop and new masses in cont. phase
checksum=0;
for(j=1;j<=NComp;++j)
{
pDispWtFr[j]=pDispMassComp[j]/pDispMass;
checksum+=pDispWtFr[j];
pContMass -= transMassTemp[@][]];
pContMassComp[j] -= transMassTemp[0][]j];
}
//Errorcode
if(checksum>1.00001)
{ierr+=9; Error("MassTransferSHE checksum_d>1",ierr); return ierr;}
checksum=0;
for(j=1;j<=NComp;++3j)
{
pContWtFr[j]=pContMassComp[j]/pContMass;
checksum+=pContWtFr[j];
//Errorcode
if(pContWtFr[j]<e.)
{ierr+=9; Error("MassTransferSHE ierr=14",ierr); return ierr;}
}
//Errorcode
if(checksum>1.00001)
{ierr+=9; Error("MassTransferSHE checksum_c>1",ierr); return ierr;}
//Errorcode
checksum=pDispMassComp[2]+pDispMassComp[3]-pDispMass;
if(checksum < -0.0000000001 || checksum > 0.0000000001)
{ierr+=9; Error("MassTransferSHE checksum_ges<®@",ierr); return ierr;}
// Increase time and return to top of time loop
time += deltaTimeMT;
}

//Increase lifetime of drop
lifeTime += time;

return (ierr);
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9.8.2

Programmcode "SetDropElementsSHE"

IITTTTIITTT 7700777777777 7777 77777777777 77777777717777777777777777717777177717177

//

//

inline void SetDropElementsSHE(double& dropDia, double& dropVol,

double* dropElemVol, double* dropElemArea,
double* dropDeltaR, double** dropElemConc,

//

double** dropElemMassComp, double* dropElemMass,

double* concAver,double** elemMassComp,

double& dropDiaOrig, const int flag, int& iErr)

//

I1177777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777711/7777
// SetDropElementsSHE carries out the division of a drop into elements
// For the drop elements, their outer diameter, their volume and their con-

// centrations are set

LITTTTTTT0 7707777777777 7777777777 777777777777777777777777777777777777777771777177

{

INPUT:
dropDia
dropVol
concAver

elemMassComp
dropDiaOrig
flag

INPUT GLOBAL:

NComp
NRadius

OUTPUT:
dropElemVol
dropElemArea
dropDeltaR
dropElemConc

dropElemMassComp

dropElemMass
iErr

FUNCTIONS CALLED:

diameter of actual drop [-]
volume of actual drop [m"3]
Average WtFr to write in shell elements
if flag==1 [kg/kg]
Mass of Components in shell [kg/kg]
Diameter of Drop before breakage occurs
flag == 1: all drop elements shall be initialized
with an averaged concentration (new drops)
flag == 2: all drop elements have
ElemMassComp = elemMassCompOrig*dropDia”~3/dropDiaOrig”3
(breakage in column)

number of components
number of radius elements in one drop

volume of shell element [m"3]

outer Area of shell element [m"2]

distance between middle of shell elements [m]
WtFr in shell element [kg/kg]

mass of component in shell element [kg]

mass in shell element [kg]

error flag

iErr = @: no error detected

iErr = 1: WtFr of component in shell <@ or >1
iErr = 2: Mass of component in shell <@

iErr = 1: Mass in shell <©

Error (char code[], int indexError)
DensD(double* y, int flag, int &iError)

written by Sebastian Bock, 2015
[117177777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777777717777

int i,7;

double helpDensD, errsum;

iErr = 0;

for(i=0; i<NRadius; i++)

{
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//Volume of volume element [i]
dropElemVol[i] = dropVol/NRadius;
//Errorcode
if(dropElemvol[i] < 1.E-40) {goto ierr4;}

//Surface of volume element [i]
dropElemArea[i] = PI * pow(dropDia,2.0) * pow(((1.0*NRadius-
1.0*i)/(1.0*NRadius)),2.0/3.0);

//Errorcode
if(dropElemArea[i] < 1.E-40) {goto ierr5;}

//DeltaRadius of Element [i]
if(i<@.1) //outer element

{

dropDeltaR[i] = dropDia / 4.0 * ( 1.0 - pow((1.*NRadius-
1.9)/NRadius*1.0,(1.0/3.9)));

//Errorcode
if(dropDeltaR[i] < 1.E-40) {goto ierr6;}

}

else //middle and inner elements

{
dropDeltaR[i] = dropDia / 4.0 * ( pow((1l.*NRadius-

1.*i+1)/(1.0*NRadius),(1.0/3.9)) -

pow((1.*NRadius-1.*i-1.0)/(1.0*NRadius),(1.0/3.0)));
//Errorcode
if(dropDeltaR[i] < 1.E-40) {goto ierr7;}

}

//Calculation of ElemMass, ElemMassComp and ElemConc

if(flag == 1) //creation of new drops
{

errsum=0;

for(j=1; j<=NComp ; ++J)

dropElemConc[i][j] = concAver[j];

//Errorcode

if(dropElemConc[i][j] < ©.0 || dropElemConc[i][j] > 1.0)
{goto ierri;}

errsum+=dropElemConc[i][j];

}

//Errorcode
if(errsum < 0.9999) {goto ierrs8;}

helpDensD = DensD(dropElemConc[i], FlagDensD, iErr);

dropElemMass[i]=90;
for(j=1; j<=NComp ; ++3j)
{
dropElemMassComp[i][j]=dropElemVol[i]*helpDensD*
dropElemConc[i][]];
dropElemMass[i]+=dropElemMassComp[i][j];

//Errorcode
if(dropElemMassComp[i][j] < ©) {goto ierr2;}
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//Errorcode

if(dropElemMass[i] < 1.E-40) {goto ierr3;}

}

else if(flag == 2) //for breakage in column

{

dropElemMass[i]=90;
for(j=1; j<=NComp ; ++3j)

{

dropElemMassComp[i][j]

//Errorcode

if(dropElemMassComp[i][j] < ©) {goto ierr2;}

}

//Errorcode

if(dropElemMass[i] < 1.E-40) {goto ierr3;}

errsum=0;

for(j=1; j<=NComp ; ++3j)

dropElemConc[i][j] = dropElemMassComp[i][j]/dropElemMass[i];

//Errorcode

if(dropElemConc[i][j] < 0.0 || dropElemConc[i][j] > 1.0)

{goto ierri;}

errsum+=dropElemConc[i][j];

}

//Errorcode

if(errsum < 0.9999) {goto ierrs8;}

}

return;

ierrl: iErr +=1;
Error("SetDropElementsSHE
ierr2: iErr +=2;
Error("SetDropElementsSHE
ierr3: iErr +=3;
Error("SetDropElementsSHE
ierrd: iErr +=4;
Error("SetDropElementsSHE
ierr5: iErr +=5;
Error("SetDropElementsSHE
ierr6: iErr +=6;
Error("SetDropElementsSHE
ierr7: iErr +=7;
Error("SetDropElementsSHE
ierr8: iErr +=8;
Error("SetDropElementsSHE
}

1",iErr);
2",iErr);
3",iErr);
4" JiErr);
5",iErr);
6",iErr);
7",iErr);

8",iErr);

return;
return;
return;
return;
return;
return;
return;

return;

elemMassComp[i][j]*
(dropDia*dropDia*dropDia)
/(dropDiaOrig*dropDiaOrig*dropDiaOrig);

dropElemMass[i]+=dropElemMassComp[i][]];



