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KURZFASSUNG

Titel: Warmetransportvorgdnge in Regenerativ Oxidativen Abgasreinigungsanlagen
Autor: Thomas Edison Rieger

1. Stichwort: Regenerativ Thermische Oxidation
2. Stichwort: Simulation
3. Stichwort: Thermische Effizienz

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein Modell fiir die instationdre Simulation der Warmeiibertra-
gung in keramischen Waben- und Fiillkérpern regenerativ thermischer Oxidationsanlagen (RTO-
Anlagen) erstellt. Zur Abbildung der Anlagendynamik wurden die Warmetransportvorgange mit
Hilfe von eindimensionalen, zweiphasigen, differenziellen Bilanzgleichungen beschrieben. Die Im-
plementierung des Modells erfolgte in Matlab. Zur Validierung wurden die Simulationsergebnisse
mit einer empirischen Beziehung zur Temperatur-Effizienz (in Analogie zur thermischen-Effizienz)
und mit Messdaten aus einer Pilotanlage verglichen. Mit dem validierten Modell konnte in einem
weiteren Schritt der Einfluss unterschiedlicher Betriebszustande auf das Temperaturprofil im Bett
und die Temperatur-Effizienz sowie die Optimierungsmoglichkeiten des Bettaufbaus zur Minimie-
rung des Druckverlusts gezeigt und diskutiert werden. Zuséatzlich wurde die Beschreibung der
Temperatur-Effizienz im quasistationaren Betrieb durch dimensionslose Kennzahlen behandelt
und Zusammenhdnge durch einen Potenzansatz abgebildet. Ergdnzend wurden die Modellie-
rungsgrundlagen fiir den Stofftransport von Gaskomponenten im Festbett erldutert, die den Aus-
gangspunkt fiir eine zukiinftige Modellerweiterung darstellen um etwa die Simulation von kataly-
tischen Festbettreaktoren oder regenerativ katalytischer Oxidationsanlagen, erschlieBen zu kon-
nen.
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Title: Heat Transfer Processes in Regenerative and Oxidative Flue Gas Treatment Plants
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A model for the simulation of heat transfer processes in the beds of regenerative thermal oxida-
tion plants (RTO) was developed. Both structured honeycombs, as well as unstructured packings
were examined and the transient heat transfer was described by differential, one-dimensional,
two phase heat balances. Implementation was carried out in Matlab. An empirical correlation for
the temperature efficiency (analog to the thermal efficiency) and measurements from a pilot
plant were used for validation. The model was used to show the influence of different modes of
operation to the temperature profile in the bed and the temperature efficiency. Also the potential
of optimized honeycomb configurations for pressure drop minimization has been discussed. Fur-
thermore the dimensionless description of the quasistationary operation was examined and a
correlation for the temperature efficiency was found. Additionally the modeling of mass transfer
of gas components in the fixed bed was illustrated. This prospective model expansion allows the
simulation of catalytic post-combustion or regenerative catalytic oxidation (RCO).
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1 Einleitung

1 EINLEITUNG

Mit dem zunehmenden Bewusstsein fir Klimaschutz steht die Industrie vor der Herausforde-
rung, immer strengere Normen und Auflagen zur Schadstoffemission erfiillen zu miissen. Das
Ziel der modernen Abgasreinigung ist eine hohe Reinigungsleistung bei geringstmoglichem
Energieaufwand zu erreichen. Diese Arbeit beschaftigt sich mit Reinigungsanlagen fiir hochver-
diinnten Abgase.

Mit thermischen oder katalytischen Verfahren werden gasformige Schadstoffe chemisch zu
Komponenten mit geringem Umwelteinfluss umgewandelt. Schadstoffe wie Ammoniak, Koh-
lenmonoxid oder fliichtige Kohlenwasserstoffe (engl. volatile organic compounds, VOC) werden
durch Oxidation umgesetzt — Stickoxide durch Reduktion. Die Reaktionskinetik gibt ein gewisses
Temperaturfenster vor, um moglichst hohen Umsatz und — vor allem bei mehreren parallelen
Reaktionen — moglichst hohe Selektivitat zu erreichen. Je nach Hohe der Reaktionswarme muss
der Reaktor gekihlt oder beheizt werden. Die ideale Reaktionstemperatur zur Abgasnachbe-
handlung liegt (auch bei Katalysatoreinsatz) iblicherweise weit tiber der Rohgastemperatur.

Um den Reaktor auf einer 6konomisch optimalen Temperatur zu halten und den Heizaufwand zu
minimieren, werden in vielen Fallen Warmeregeneratoren verwendet. In diesen sog. regenerativ
thermischen Anlagen wird dem Reaktor je ein Festbett als Warmespeicher (Regenerator) vor-
und nachgeschaltet — siehe Abbildung 1-1. Das Reingas aus dem Reaktor bzw. der Brennkammer
gibt die Warme beim Austritt an den nachgeschalteten Warmespeicher ab. Bevor dieser Spei-
cher vollstandig erwarmt ist, wird die Durchstrémungsrichtung der Anlage (durch Umleitung des
Stroms in der Klappenbox) umgekehrt. Der kalte Rohgasgasstrom flieft nun durch das vorge-
warmte Bett in den Reaktor. Dabei nimmt das Rohgas die Warme auf und wird dadurch auf Re-
aktionstemperatur gebracht. Nun wird das gegeniiberliegende Bett erwarmt. Die Stromrichtung
wird wiederholt umgekehrt. Der so entstehende Reaktoraufbau mit periodischer Stromumkehr
(engl. periodic flow reversal reactor) stellt eine Temperaturfalle in der Brennkammer dar. Nach
einer gewissen Zyklenzahl schwingt sich das System ein und es stellt sich ein quasistationarer
Zustand in der Anlage ein. Abbildung 1-2 zeigt den zeitlichen Temperaturverlauf an Ein- und Aus-
tritt, sowie in der Mitte eines Warmespeichers wahrend der Anfahrphase. Am Ende des Verlaufs
ist das System eingeschwungen. Abbildung 1-3 zeigt die Temperatur des Gases beim Anlagen-
durchtritt im eingeschwungenen, quasistationdren Fall. Dargestellt sind die Profile am Ende der
Halbzyklen, zwischen denen das System oszilliert.

Durch die Warmeregeneration konnen Schadstoffe nach einer energieintensiven Anfahrphase
mit geringstem Heizbedarf umgesetzt werden. Der Energieeintrag wird (blicherweise durch ei-
nen Gasbrenner im Reaktor realisiert und liber die Brennkammertemperatur geregelt. Der Um-
satz von Schadstoffen ist oft exotherm. Wird diese Reaktionswarme effizient regeneriert so kon-
nen selbst hochverdiinnte Abgase autotherm umgesetzt werden. Ist der Energieeintrag im Reak-
tor zu hoch, so muss die Temperatur durch Warmeabfuhr geregelt werden. Dies kann entweder
durch einen Rekuperator an der Reaktorwand oder durch den Abzug eines heiRen Bypassstroms
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direkt aus dem Reaktor in den Kamin realisiert werden — dadurch wird die Warmeregeneration
umgangen. Alternativ kann das Rohgas Uber einen kalten Bypassstrom — ohne Vorwarmung im
Regeneratorbett — direkt in den Reaktor geleitet werden.
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Abbildung 1-1: Prinzipskizze einer Regenerativ Thermischen Oxidationsanlage. Rohgaseintritt links unten. Durchtritt

durch Klappenbox E, Warmeaufnahme in Warmespeicher A, Umsatz in der Brennkammer C mithilfe von Brenner D,

Warmeabgabe in Warmespeicher B, Durchtritt durch Klappenbox F und Kamin |. Reingasaustritt rechts oben. Optio-
nal zur Regelung: kalter Bypass G und heifRer Bypass H. Adaptiert von (CTP, 2014)
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Abbildung 1-2: Anfahrphase einer RTO aus dem kalten Zustand. Verlauf der Temperatur tGber die Zeit an drei Punkten
eines Betts: Brennkammerseite, Bettmitte und Klappenboxseite. Gegen Ende der Laufzeit konvergiert das System zu
einem quasistationdren Betriebszustand.
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Abbildung 1-3: Temperaturprofil iber die Gasweglange: RTO im quasistationaren Betrieb. Durchgezogen der Tempe-

raturverlauf am Ende des ersten Halbzyklus (Eintritt bei x = 0 m und Austritt bei x = 4 m). Strichliert der Temperatur-

verlauf am Ende des zweiten Halbzyklus (Eintritt bei x = 4 m). Die Temperatur oszilliert zwischen diesen beiden Profi-
len.

Erste Anlagen zur regenerativ thermischen Oxidation wurden bereits im friihen zwanzigsten
Jahrhundert gebaut (Cameron, 1952). Heute sind weltweit tausende Einheiten mit regenerativen
Warmespeichern im Einsatz. Die Chemisch Thermische Prozesstechnik GmbH (CTP GmbH) plant
und vertreibt seit 1989 Anlagen zur regenerativ thermischen Oxidation. Auslegungsvorschriften
wurden aus empirischen Daten und einfacheren Modellen generiert und sukzessive verfeinert.
Um die Entwicklung weiter voran zu treiben, bedient man sich nun der dynamischen Modellie-
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rung der Warmespeicher. Das Temperaturprofil in den Betten ist bestimmend fiir viele physikali-
sche und chemische Effekte wie Adsorption, Reaktion oder auch VerschleiR der Bettstruktur
durch Schmelzen oder Brechen. Die transiente Simulation erlaubt einen weitaus einfacheren
und tieferen Blick auf die Prozessdynamik als etwa Messungen an einigen wenigen Punkten. Des
Weiteren kdnnte ein zuverldssiges Modell zukiinftig als Grundlage fiir eine modellbasierte Rege-
lung dienen, um Betriebssicherheit und Effizienz weiter zu steigern. Im Jahr 2005 wurde in Zu-
sammenarbeit mit der Polytechnischen Universitdt Mailand erstmals ein Modell in Fortran im-
plementiert (Frigerio, Mehl, Ranzi, Schweiger, & Schedler, 2007). Auftretende Abweichungen zu
Messergebnissen und fehlende Optimierungsmoglichkeiten zur Warmespeicherkonfiguration
limitieren den Anwendungsbereich des Programms. Aufgrund der Vielzahl oben genannter Nut-
zungsmoglichkeiten wird nun im Rahmen dieser Diplomarbeit ein detailliertes Modell erstellt
und in der Softwareumgebung Matlab implementiert.

Das Modell soll den Warme- und Stofftransport sowie den Druckverlust in durchstromten Fest-
betten abbilden. Implementiert, verifiziert und validiert werden im Zuge dieser Arbeit in erster
Linie Warmetransport- und Druckverlustmodelle. Die Erweiterung um den Stofftransport in ei-
ner zweiten Ausbaustufe wird vorbereitet. Die Simulation soll eine Vielzahl von Anwendungs-
moglichkeiten abdecken:

» Vorhersage der thermischen Effizienz einer RTO im quasistationaren Fall
» Vorhersage von Temperaturprofilen im quasistationaren Fall

> Vorhersage des dynamischen Verhaltens und der thermischen Effizienz bei Bypass-
regelung

» Vorhersage des dynamischen Verhaltens bei Belastungsschwankungen

A\

Vorhersage des Druckverlusts

> Berechnung aller Zustande mit verschiedenen Kombinationen von Wabenkérpern
und auch Schittgitern

Der Aufbau der Arbeit gliedert sich in folgende Hauptpunkte. Zu Beginn wird ein Uberblick iber
geschichtliche Entwicklung und Stand der Technik zur Berechnung und Simulation von regene-
rativen Anlagen gegeben. AnschlieRend werden die grundlegenden Naturgesetze und Modelle,
die zur Anwendung kommen behandelt. Diese umfassen Warmetransportmechanismen,
Stofftransportmechanismen und Druckverlustberechnungen gefolgt von Grundlagen zur dimen-
sionslosen Betrachtung eines Warmeregenerators. Nach der Betrachtung einer typischen RTO-
Anlage der CTP wird die Modellbildung eines Basismodells erlautert. Dieses umfasst die grundle-
genden thermischen Transportmechanismen. AnschlieBend werden Moglichkeiten der Model-
lerweiterung gezeigt und diskutiert und die Anwendung der dimensionslosen Betrachtung
mittels Potenzansatz behandelt. Die grundlegenden Ziige und Hauptpunkte der Implementie-
rung werden beschrieben, auf eine detaillierte Betrachtung wird in dieser Arbeit verzichtet. In
den abschlieBenden Kapiteln werden Ergebnisse zur Validierung der Simulation und Anwendun-
gen zur Vertiefung des Prozessverstandnis und der Auslegungsoptimierung gezeigt. Zum Schluss
werden die Erkenntnisse zusammengefasst.



2 Grundlagen

2 GRUNDLAGEN

2.1 Stand der Technik

2.1.1 Regenerative Warmetauscher und Regenerative thermische Oxidation

Regenerative Warmetauscher werden bereits seit Beginn des 20. Jahrhunderts fir energieauf-
wandige Hochtemperaturanwendungen im Hittenwesen eingesetzt. Sie werden als sog. Win-
derhitzer um den Hochofen in Glas- und Eisenhiitten eingesetzt. Erste Berechnungsmethoden
fiir den Beharrungszustand (=quasistationarer Betrieb) wurden bereits in den Zwanzigern durch
Nusselt (1928) und Hausen (1929) veroffentlicht. Wie eingangs erwahnt, baute Cottrell zur sel-
ben Zeit bereits ahnliche Anlagen zur Abgasnachverbrennung (Cameron, 1952). Diese ersten
regenerativ thermischen Oxidationsanlagen lassen sich mit denselben Methoden fir Warmere-
generation von Nusselt und Hausen auslegen, da im Regenerator selbst keine Reaktion stattfin-
det.

Erst Jahrzehnte spater, mit der Einleitung des Computerzeitalters, wurde eine sinnvolle Arbeits-
weise mit dynamischen Modellen mittels Differenzenverfahren realisiert (Willmott, 1964). Die
verwendeten expliziten Methoden werden als Stufenverfahren bezeichnet (Bender & Hausen,
2013). Parallel dazu wurden Methoden mit dimensionslosen Kennzahlen weiterentwickelt
(Hausen H., 1970).

Mit steigender Rechenleistung war es nun moglich, partielle Differentialgleichungen numerisch
zu l6sen. Dies ermoglicht die Losung von differentiellen Energiebilanzen tGber die Warmespei-
cher und somit eine viel intensivere, flexiblere Betrachtung der Problematik.

Weniger mit Fokus Simulation, sondern gewohnt praxisbezogen und fundiert erldutern Bender
und Hausen (2013) aktuelle Erkenntnisse zu regenerativer Warmespeicherung im VDI-
WARMEATLAS (Stephan, Kabelac, Kind, Martin, Mewes, & Schaber, 2013, S. 1589-1603).

2.1.2 Regenerative Warmetauscher und Regenerative katalytische Oxidation

Der nachste Schritt war die Kombination aus regenerativen Warmespeichern und katalytischen
Festbettreaktoren. Das Bett Gbernimmt damit zusatzlich zur Warmespeicherung die Funktion
des Tragermaterials eines heterogenen Katalysators. Bereits Ende der Siebziger veroffentlichten
Boreskov et al. (1977) Modell und Simulationsergebnisse der Betrachtung von reversiblen,
exothermen, katalytischen Reaktionen innerhalb eines Regeneratorsystems im quasistationdren
Betrieb. In den darauffolgenden Jahrzehnten wurden von einigen Forschungsteams umfangrei-
che Arbeiten zum Thema Simulation veroffentlicht. Die Publikationen behandeln eine Vielzahl
von Schwerpunkten. Hohere Rechenleistung und leistungsfahigere Algorithmen zur Losung von
partiellen Differentialgleichungen ermdoglichen bis heute immer detailliertere Modelle.

Nachfolgend werden kurz einige wichtige Arbeiten zur Darstellung der Eckpunkte des Spektrums
an Veroffentlichungen beschrieben. Beginnend mit vereinfachten physikalischen Entwurfsricht-
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linien fiir Bettdimensionen und Zykluszeiten (Nieken, Kolios, & Elgenberger, 1995) bis zur syste-
matischen Betrachtung von unterschiedlichen Betriebszustanden. So betrachten Khinast und
Luss (1997) die Stabilitdt und Bifurkation von quasistationaren Betriebsfallen. Demnach kénnen
sich Temperaturprofile in den Regeneratorbetten von wandgekiihlten Reaktoren chaotisch und
asymmetrisch ausbilden. Aubé und Sapoundjiev (2000) betrachten hochdynamische Betriebsfal-
le wie etwa Anfahrzyklen. Das Grundmodell aller Simulationen ist sehr dhnlich und basiert auf
differentiellen Energie- und Stoffbilanzen, wie in Abschnitt 2.6 erldutert. Das Spektrum beinhal-
tet jedoch eine Vielzahl an unterschiedlichen physikalischen oder mathematischen Vereinfa-
chungen, oder auch Erweiterungen. Auch Adsorptionskinetik und -gleichgewichte wurden in die
Modelle eingebunden (Zagoruiko, 2008). Simulationen und Versuche zu unterschiedlichsten
inerten oder reaktiven, sowie katalytischen Stoffsystemen, sowohl exotherm als auch en-
dotherm, wurden betrachtet. Schwerpunkte liegen auf der Oxidation von niedrig konzentrierten
VOCs (volatile organic compounds) oder Methan Uber Platin oder Palladium Katalysatoren, der
katalytischen Oxidation von Schwefeldioxid zur Schwefelsdureherstellung (Matros, Bunimovich,
& Boreskov, 1984) und der selektiven katalytischen Reduktion von NOx (SCR). Untersucht wur-
den sowohl ein-, zwei- und vereinzelt dreidimensionale Modelle. Khinast et al. (1999) zeigen,
dass fir Reaktorbetten mit starker Wandkiihlung eindimensionale Modelle nicht ausreichen, um
das dynamische Verhalten zu beschreiben. Im Allgemeinen werden jedoch gute Ergebnisse mit
eindimensionalen Modellen erreicht (Matros, Noskov, & Chumachenko, Progress in reverse-
process application to catalytic incineration problems, 1993).

Eine sehr gute Zusammenfassung des aktuellen Wissensstands mit Schwerpunkt Simulation bie-
tet ein Kapitel von Bunimovich und Sapoundijev (2013) in PERIODIC OPTERATION OF REACTORS
(Silveston & Hudgins, 2013, S. 495-542). Ihre Arbeit enthalt auBerdem eine gut sortierte Auflis-
tung einer Vielzahl wissenschaftlicher Arbeiten zum Thema.

2.2 Warmetransportmechanismen

Um eine Differenzierung zwischen einphasigen und zwischenphasigen Warmetransportmecha-
nismen zu erhalten erfolgt hier eine begriffliche Trennung zwischen (einphasigem) Warmetrans-
port und (zwischenphasigem) Warmelibergang zwischen fester Phase (Index s) und gasférmiger
Phase (Index g). Diese Unterscheidung ist im Hinblick auf die Bilanzgleichungen sinnvoll da ein
Warmelbergang als Quellterm berlicksichtigt werden muss. Schiittguteigenschaften werden mit
SG indiziert, Betteigenschaften mit b.

Nachfolgend wird die Beschreibung von einzelnen Transportmechanismen diskutiert.

2.2.1 Waérmetransport durch Leitung im Feststoff

Die Beschreibung der transienten Warmeleitung erfolgt mit dem Fourier'schen Gesetz der
Warmeleitung in differentieller Form. Der volumenspezifische Warmestrom ql”als Gradient des
Warmeinhalts q" nach der Zeit t ist proportional der Warmeleitfahigkeit A und der zweiten par-

tiellen Ableitung der Temperatur T nach der Raumkoordinate, ausgedriickt durch den Laplace-
Operator, AT.
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ot ' Gl 21

Wabenkdrper
Bei Wabenkoérpern sind die Wande geradlinig und die Masse stetig Gber das Volumen verteilt, es

kann also mit der tatsachlichen Warmeleitfahigkeit gerechnet werden. (Es muss kein Effektiv-
wert bestimmt werden.)

A=A =4, Gl 22

Schiittgut

Fiir Schittungen aus Fillkorpern ist die Warmeleitfahigkeit eine Funktion der Feststoffeigen-
schaft, Gaseigenschaft und Art der Schittung. In RTOs erfolgt der Grof3teil des Warmetransports
konvektiv, weshalb hier keine hohe Genauigkeit erforderlich ist. Eine einfache Beziehung geben
Krischer und Kast (1992, S. 111) mit GI. 2-7 an. Sie beschreibt eine Kombination aus parallel und
seriell geschalteten Einzelwiderstianden durch Gas und Festkorper. Ein Schittgut weist eine Po-
rositdt (den Liickengrad) g, auf, der das Verhaltnis von Liickenvolumen zu Gesamtvolumen be-
schreibt. Parameter a beschreibt die Form der Schiittung und kann allgemein mit o,2 bis 0,25
abgeschatzt werden.

ZSG = f(/lg’/,is’gb’a) Gl. 2‘3
gb :ﬁz—Vg
V, V,+V, Gl 24

Fiir die Serienschaltung gilt:

/?’seriell = %-i_l;i{—gb
g s Gl 2-5

Fir die Parallelschaltung gilt:

ﬂparallel = gb ’ ﬂ’g + (1 - gb ) ’ ﬂs Gl 2-6

Die Kombination aus Serien- und Parallelschaltung ergibt die effektive Warmeleitfahigkeit des
Schittguts Agg.

a 1—a

ﬂ“sc =

ﬂ“seriell ﬂ“parallel Gl 2-7

Handelt es sich um einen porosen Feststoff, kann mit derselben Methode von der Warmeleitfa-
higkeit des Feststoffs A, auf die Warmeleitfahigkeit des porésen Feststoffs A, .65 gerechnet



2 Grundlagen

werden. Dazu ist a mit o,2 abzuschatzen. Darauf kann nach oben gegebener Vorgangsweise
die Warmeleitfahigkeit des Betts berechnet werden.

Fir die effektive Warmeleitfahigkeit des Feststoffs gilt bei A, << A, als Ndherung:
ﬁs,eff = Asg Gl 2-8

2.2.2 Wairmetransport durch Leitung im Gas
Die Warmeleitung im Gas wird ebenfalls mit Gl. 2-1 beschrieben.

Wabenkd&rper
Fiir die geraden Kandle von Wabenkorpern kann Gl. 2-1 direkt verwendet werden, das bedeutet

die effektive Warmeleitfahigkeit des Gases im Bett Agef ist gleich der Warmeleitfahigkeit des
Gases Ay.

A=A,y =4, Gl 2-9

Schiittung
Die Warmeleitung des Gases im Bulk einer Schittung lasst sich tGber die effektive Warmeleitfa-

higkeit Aycq beriicksichtigen. Diese kann durch ein Ersatzmodell der durchstrémten Kandle, dass
Porositat und Tortuositat dieser Kandle beriicksichtigt bestimmt werden. Die Tortuositat ist das
Quadrat des Wegfaktors. (Grathwohl, 2006)

Der Wegfaktor ist das Verhaltnis der effektiven Weglange L.y zur Bettlange L, und ist in Tabelle
2-1 gegeben (Krischer & Kast, 1992, S. 195). Die Werte sind fiir laminare Stromung (etwa fir
Druckverlustberechnung) und fir Diffusion gegeben. Durch die Analogie von Diffusion und
Warmeleitung ist der Wegfaktor fiir letztere ident. (Fiir Diffusion im Knudsenbereich ist eine
Umrechnung zu ‘0 notig.)

Die Berechnungsmethoden flir Warmeleitfahigkeiten in Schiittungen sind sehr grob. Fir den Fall
des konvektiv dominierten Warmetransports ist die Warmeleitung jedoch weitgehend unerheb-
lich.

& A, &4 & A

A=A . = 9 _ 9 _ 9

g.eff 72 2

TSG ,ud,ﬁr (Leﬁ” / Lb ) Gl 2-10

Tabelle 2-1: Wegfaktoren fur Fullkérper (Krischer & Kast, 1992, S. 195, 207)
Fallkorper Wegfaktor 1 iam Wegfaktor p'yyr = Uiam™1/2,6)
Kugeln 2,3 1,4
Raschig-Ringe 3,5 1,6
Pall-Ringe 2,4 1,4
Sattelkorper 1,9 1,3

! Gewundenheit
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2.2.3 Warmetransport durch Konvektion des Gases
Der transiente konvektive Warmetransport im Gas wird differentiell folgendermaRen beschrie-
ben. Der Wdrmestrom berechnet sich aus der Dichte p, der isobareren massenspezifischen
Waérmekapazitat c,, der volumenstroméaquivalenten Geschwindigkeit u und dem Temperatur-
gradienten, ausgedriickt mit dem Nabla-Operator, I'T.

. 0qy

qugng'cw'u'vn Gl 2-11
2.2.4 Wairmetransport durch Festkorperstrahlung
Der Warmestrom durch Strahlung kann allgemein mit dem Stefan-Boltzmann Gesetz (Gl. 2-12)
beschrieben werden wonach die emittierte Warmestrom Q proportional der Fliche A, dem
Emissionsgrad ¢, der Stefan-Boltzmann Konstante o und der Temperatur T in der vierten Potenz
ist. Es sei angemerkt, dass die Berlcksichtigung dieses Warmestroms in einer differenziellen
Energiebilanz ist nicht direkt moglich ist, da durch Strahlung alle differenziellen Elemente simul-
tan miteinander wechselwirken und der Warmestrom daher nicht von einer lokalen Ableitung
abhangig ist. Eine Ausnahme bildet der Strahlungstransport in einem Schittgut, der im Diffusi-
onsterm (ber eine effektive Warmeleitfahigkeit berlicksichtigt werden kann.

Q:A‘S‘O"T4 Gl 2-12

Waérmestrahlung in einer Wabe (Net Radiation Method)
Fiir eine Anordnung aus Flachen, jeweils mit bekannter, konstanter Temperatur T; kann mit der

Net Radiation Method der netto Wirmestrom ¢” pro Einzelfliche k berechnet werden. Eine
Methode fiir diffuse Strahlung® grauer® Oberflichen zeigen Faghri, Zhang, & Howell (2010, S. 804
ff.). Die Langenwellenabhangigkeit der Strahlung wird dabei vernachlassigt. Die Vorgangsweise
wird nachfolgend kondensiert dargestellt. Ist der Nettowdarmestrom bekannt, kann dieser in
einer Energiebilanz als Quellterm berlcksichtigt werden.

Der Warmestrom Q” ergibt sich aus der Bilanz von Einstrahlung G und effektiver Abstrahlung J
(Gl. 2-13), dargestellt in Abbildung 2-1. Die effektive Abstrahlung setzt sich aus emittierter Strah-
lung und reflektierter Strahlung, beschrieben durch den Emissionsgrad s, zusammen (Gl. 2-14).
Die Abstrahlung E ist abhangig von der Stefan-Bolzmann Konstante o und der Temperatur der
Oberflache T. Die Einstrahlung ist eine Funktion von effektiver Abstrahlung und Konfigurations-
faktor F (Gl. 2-16).

? Strahlungsintensitit unabhingig vom Abstrahlwinkel
* Teil der einfallenden Strahlung wird reflektiert
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Tk, £, A

k

Abbildung 2-1: Darstellung der Energiebilanz fiir diffuse, graue Strahlung iiber eine Teilfliche k. Warmestrom q" ist
gleich der Differenz von Einstrahlung G und effektiver Abstrahlung J. Adaptiert von (Faghri, Zhang, & Howell, 2010, S.

806)
g, =(eff-Abstrahlurg - Einstrahling) = J, —G, Gl 2-13
mit J. = (Abstrahling + Reflexion)=¢,E, +(1-¢,)-G, Gl 2-14
und E =0T} Gl. 2-15
N
ne Ge = ,Zq: (]j 'FH) Gl. 2-16

und der Verwendung des Kronecker Deltas d; kann die Bilanz weiter zu

j=1

R

Gl 217

umgeformt werden. So entsteht ein lineares Gleichungssystem, das mit Hilfsmatrix A und Hilfs-
vektor C folgenderweise geldost werden kann.

j:|:ak] ---:|: mit ak} i_Fk_j ﬁ

8,» €, Gl. 218
C']” _ [ _ q;, - ] Gl. 2-19
—_— . N
C:["'Ck---] mit Cy :;[Fk_j-O'-(Tk4_Tj4)] Gl. 2-20
j o _c Gl. 2-21
? _ j—l . E Gl 2-22

10
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In einer geschlossenen Hiille muss gelten, dass das Summenprodukt aller Teilstréme q; und

Teilflaichen A; gleich Null sein muss.

Z[q;'~Aj]=0

; Gl. 2-23

N
j=

Howell (2014) bietet eine umfangreiche Liste an Beziehungen fiir Konfigurationsfaktoren. Zu
beachten ist die Regel fiir den reziproken Konfigurationsfaktor und die Summenregel.

K Gl 2-24

2

1

o

N
=1
k=

Gl 2-25

Warmestrahlung im Schittgut

In einem Schiittgut ist die Wegldange der Strahlung sehr kurz und die Austauschflachen sind zahl-
reich, klein und ungerichtet. Der Warmetransport durch Strahlung in einem Schiittgut lasst sich
deshalb diffusiv beschreiben und kann als A in der effektiven Warmeleitfahigkeit des Schuttguts
Asc,ef berlicksichtigt werden. (Krischer & Kast, 1992, S. 113-115)

:4'G'dV-T3
~—-1

€ Gl. 2-26

Ae

Es ergibt sich eine neue effektive Warmeleitfahigkeit, die Strahlungsaustausch beriicksichtigt.

Ase,o = Asc +(l—ﬁ)-ﬂR +E

1 1

A A Gl 2-27

2.2.5 Warmeiibergang durch Konvektion

Der konvektive Warmetibergang wird mit dem Newton’schen Gesetz der Abkiihlung beschrie-
ben. Dazu wird der Warmeubergangskoeffizient h (vom engl. heat transfer number), die volu-
menspezifische Oberfliche a, und die treibende Temperaturdifferenz zwischen den Phasen be-
notigt. Hier wird die Anderung der Warme in der Gasphase beschrieben. Fiir die Anderung der
Warme im Feststoff andert sich nur das Vorzeichen der Temperaturdifferenz.

4

9 o

q, 9t v (Ts_Tg) Gl. 2-28

11



2 Grundlagen

Konvektiver Warmeibergang in einer Wabe

Der Warmelibergangskoeffizient h wird aus empirischen Beziehungen fiir die Nusselt-Zahl Nu
bestimmt. Die Nusselt-Zahl ist eine Funktion der Reynolds-Zahl Re, der Prandtl-Zahl Pr und dem
Verhiltnis von hydraulischem Durchmesser dj, zu Laufldnge x.

Nu= h-d, = f(Re,Pr,d/x)
A Gl. 2-29
Re = u- dh ’ pg
n, Gl. 2-30
Pr — 779 CP g
Aq Gl. 2-31
A
d, =27
U, Gl. 2-32

Muzychka und Yovanovich (1998) (2004) zeigen allgemeine Nusselt-Beziehungen fiir laminare,
thermische und hydrodynamische Einlaufstromungen in nicht kreisférmigen Kanélen. Die Bezie-
hung setzt sich aus der Kombination von drei Teilen zusammen, dem hydrodynamischen Einlauf,
dem thermischen Einlauf und dem Grenzfall bei voll ausgepragter Stromung. Gleichungen Gl. 2-
33 bis GI. 2-35 gelten die lokale Nusselt-Zahl bei konstanter Warmestromdichte und wurden
speziell fir quadratische Kandle angepasst (Nu. = 3,61 nach Review von Shah & London (1978)).

m

Ntgu ()= S(Pr)- [ %2 Re-Pr

hydrodynamischer Einlauf

5 m/s 1/m
d 1/3 >
+ (1,7831 .~ . Re- Prj + 3,61
X —_
Grenzfall x—eo
thermischer Einlauf Gl 2-33
0,886
f(Pr) = 9/2 /9
ll + (1,909 . Pr°) JZ Gl. 2-34
m = 2,27 +1,65 - Pr'3 Gl. 2-35

Konvektiver Warmeibergang im Schittgut, Analogie des durchstromten Rohrs

Fir Schittgliter kann eine Analogie zur Rohrstromung mittels Einfihrung einer gleichwertigen
Geometrie, dem Durchmesser gleicher Warmeubertragung dwy und der Anstrémlange L‘ nach
Krischer & Kast (1992) erfolgen. Mit einer Anpassung der dimensionslosen Kennzahlen kénnen

12
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dieselben dimensionslosen Beziehungen fiir die Nusselt-Zahl verwendet werden, wie fiir eine
laminare Einlaufstromung (Kraume, 2012). Diese Methode gilt jedoch nicht fir Fillkérper mit
unterschiedlich umstromten Teilflaichen, wie etwa Raschig-Ringen. Alternativ kann eine Analogie
zur Umstromung von Einzelkorpern gewahlt werden, die spater gezeigt wird. Fiir den Einzelfall
sollten beide Methoden verglichen werden.

Nach Krischer & Kast (1992, S. 153) werden folgende Definitionen verwendet. Benoétigt werden
Durchmesser gleicher Warmeutibertragung dwy und die Anstromlange L (Linge einer Stromlinie
am Korper).

Besonders einfach gestaltet sich die Geometrie von ungeordneten Kugelschiittungen. Hierfiir
wird nur der Kugeldurchmesser d,, benétigt.

16-&;
d, . =3 b_+.d =o0,42%d
wu 9-71'-‘1—8; ) L Gl. 2-36

L,:M:d;.ﬂ-:d
U dp-ﬂ'

p

Gl. 2-37

ldngs

Fir beliebig geformte Fillkérper wird der Durchmesser gleicher Warmeibertragung dyy und
das Verhiltnis dyy/L benotigt. Der Durchmesser kann tber den volumen&quivalenten Durch-
messer dy aus Gl. 2-38 mit Gl. 2-41 berechnet werden. Dazu wird die volumenspezifische Anzahl
der Partikel N, benétigt. Das Verhiltnis dy/L‘ kann aus Gl. 2-42 mit der Schichthéhe h‘ aus Gl.
2-39 oder Gl. 2-40 berechnet werden. Daten zu einigen Fillkorpern kénnen Tabelle 2-2 ent-
nommen werden.

d, :3\/§.Vp - g.l_gb
V4 7 N, Gl. 238

h'=N," Gl. 2-39

Als Anndherung der Schichthohe, ausschliefSlich fiir kugelahnliche Fillkorper, gilt.
,d,
e (1-¢,) Gl. 2-40

Somit ergibt sich die Ersatzgeometrie fiir Schittungen.

o3
dwU =3 10/, 2 -dy
9-7-(1-¢ Gl 2-p1
dyy _4°%
L a,-K Gl 2-42

13
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Die Warmelibertragung ldsst sich nun mit einer dimensionslosen Beziehungen fiir laminare Ein-
laufstromung beschreiben. (Kraume, 2012)

Reg; vy = 4o Py
’ N, Gl. 2-43
Pr = My Cpg
z Gl 2-44
hd,. d,.\"
Nug, =—*=1,61-| Re ;- Pr-—"
4, ’ L Gl. 2-45

Tabelle 2-2: Geometriedaten von Schittungen ausgewahlter Flllkorper. Aus Krischer & Kast (1992, S. 153 f.) und
Mackoviak (2003, S. 143 ff.). Letzterer gibt teilweise Abhangigkeiten von Bettdimensionen an. Weitere Daten werden
von Mersmann (2013) tabelliert.

Abmessung, ,
Art NenngréRe N [1/m3] a, [mz/m3] £p [mz/mz] thU/L [m/m]
[mm]
Intalox Sattelkorper 6,3 5000 000 985 0,61 0,42
aus Porzellan, Stein- 12,7 7 600 000 532 0,70 0,48
zeug 20 230 000 335 0,72 0,51
(Krischer) 25 84 000 255 0,74 0,52
38 25 000 166 0,76 0,54
50 9300 120 0,79 0,55
Berl-Sattel aus Stein- 10 1030 000 660 0,65 0,40
zeug, 15 280 000 430 0,67 0,41
Porzellan 25 75 000 260 0,69 0,45
(Krischer) 35 25 000 178 0,71 0,47
50 8 000 120 0,73 0,49
Kugel in ungeordne- 5 9 550 000 750 0,37 0,42
ter Schittung 6,3 4770 000 595 0,37 0,42
(Krischer) 8 2 330 000 469 0,37 0,42
10 1190 000 375 0,37 0,42
12,7 583 000 295 0,37 0,42
15 354 000 250 0,37 0,42
20 149 000 188 0,37 0,42
25 76 000 150 0,37 0,42
Raschig-Ringe aus 8 500 000 550 0,650
Keramik 15 200 000 292 0,667
(Mackoviak) 25 46 000 177 0,693
36 18 500 140 0,710
50 6 400 98 0,730
100 844 52,5 0,761
Pall-Ringe aus Kera- 25 220 0,72
mik 35 165 0,75
(Mersmann) 50x50x5 120 0,78
60x60x6 96 0,80
80x80x8 44 0,80

14
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Konvektiver Warmeubergang im Schittgut, Analogie des umstromten Einzelkorpers

Die Analogie zum umstromten Einzelkorper ist in der Literatur am weitesten verbreitet. Nachfol-
gend wird die Vorgangsweise nach Gnielinski (2013) kompakt beschrieben.

Die Nusselt- und Reynolds-Zahl fiir einen Fiillkérper beliebiger Form wird mit dem Aquivalenz-
durchmesser gleicher volumenspezifischer (Einzel-)Kugeloberfliche d, gebildet. ZweckmaRig
P

kann mit der Leerrohrgeschwindigkeit u,.., gerechnet werden. Die Bildung der Prandtl-Zahl Pr ist
bekannt.

d=d, =
T T\ 4 Gl. 2-46
a
A, =
PN, Gl 2-47
Re = uleer ’ dap 'pg
779 .gb Gl. 2‘48

Die Nusselt-Beziehung fiir die Einzelkugel setzt sich aus einem laminaren und einem turbulen-
tem Teil zusammen.

h-d,
Nu, = L =2+,4/Nu,,, +Nu;,,
4, Gl. 2-49
Nu,,, =0,664 -+ Re -3/ Pr Gl. 2-50
Ny . = 0,037 - Re®®- Pr
turb 142,443 ~Re_0’l'(Pr2/3—1) Gl 2-51

Die Nusselt-Zahl der Schiittung ist durch auftretende Turbulenzen héher als am Einzelkérper und
wird mit einem Vorfaktor fsg berticksichtigt.

Nug; = fs - Nu, Gl. 2-52
Fiir monodisperse Kugelschittungen gilt Gl. 2-53. Tabelle 2-3 zeigt Faktoren fiir verschiedene
Fillkorper.

fse =1+15-(1-¢,) Gl. 2-53
Tabelle 2-3: Faktoren fsc fir Nusselt-Zahl: vom Einzelkdrper zum Schiittgut
Fillkérper fsc
Kugel 1,9
Zylinderabschnitte mit 0,24 < 1/d < 1,2 1,6
Wiirfel 1,6
Raschig-Ringe 2,1
Berlsattel 2,3

15
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2.2.6 Chemische Reaktionswarme
Reaktionswarme kann als Quellterm ausgedriickt werden. Bei einer chemischen Reaktion wird je
nach Reaktionsenthalpie Warme freigesetzt (exotherm) oder Warme entzogen (endotherm). Der
Warmestrom hangt von Reaktionsenthalpie AH und Reaktionsrate r ab. Besonderes Augen-
merk ist auf die richtigen Einheiten von letzteren zu richten, um den volumenspezifischen War-
mestrom zu erhalten.
”

i =2 it )-()

ot Gl. 2-54

2.3  Stofftransportmechanismen

Stofftransport findet in der Gasphase durch Diffusion und Konvektion statt. Im Festképer kann
Stofftransport durch Diffusion, oder bei porésen Stoffen durch Porendiffusion stattfinden. Dieser
wird hier nicht behandelt. Ein weiterer Transportmechanismus ist der Stofflibergang durch
Sorption von Gas an der Festkdrperoberflaiche. Auch kann durch chemische Reaktion ein Quell-
term entstehen. Die Analogien zum Warmetransport sind deutlich erkennbar.

2.3.1 Stofftransport durch Diffusion im Gas

Fiir die transiente Diffusion gilt das erste Fick’'sche Gesetz. Der volumenspezifische Stoffstrom
n” als Anderung der Volumenkonzentration C pro Zeit ¢ ist proportional dem Diffusionskoeffi-
zienten D und der zweiten partiellen Ableitung der Konzentration nach der Raumkoordinate AC.

./”_aC _ D AC
e T Gl. 2-55

Fir Schittungen wird ein effektiver Diffusionskoeffizient D gy analog zur effektiven Warmeleitfa-
higkeit Ag cp; beschrieben in Abschnitt 2.2.2, berechnet.

2.3.2 Stofftransport durch Konvektion des Gases

Der Stofftransport durch Konvektion in der Gasphase wird differenziell in mit folgender Glei-
chung dargestellt. Er ist von der Gasgeschwindigkeit u und dem Gradienten der Konzentration
abhangig.

FY Gl. 2-56

2.3.3 Stoffiibergang durch Adsorption und Kondensation

Der Stoffiibergang kann analog dem konvektiven Warmeibergang durch einen Stoffiibergangs-
koeffizienten B3, der volumenspezifischen Oberfliche a, und der Konzentrationsdifferenz zwi-
schen den Phasen beschrieben werden. Der Stofflibergangskoeffizient kann verschiedene physi-
kalische Effekte, wie etwa Sorption oder Kondensation beinhalten. Nachfolgend ist Gleichung fiir
die Anderung der Gaskonzentration angegeben. Fiir die Anderung der Festkdrperkonzentration
andert sich nur das Vorzeichen der Konzentrationsdifferenz.
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., dC
n, = Btg =,B-av.(Cs—Cg) Gl. 2-57

2.3.4 Umsatz durch chemische Reaktion
Der chemische Umsatz einer Komponente wird hier ebenfalls als Stofftransportmechanismus
betrachtet da er als Stoffstrom dargestellt wird. In dieser Arbeit wird die Reaktionstechnik stark
verkiirzt behandelt, einen tieferen Einblick in die Reaktionstechnik mit Schwerpunkt heteroge-
ner Katalysation bietet Treschnitzer (2014).

Bei einer Gasphasenreaktion entspricht der volumenbezogene Stoffstrom fl;” der volumenspe-

zifische Reaktionsrate rg".

w 9C,

9: at g Gl. 2'58

Bei der Reaktion einer adsorbierten Komponente entspricht der volumenspezifische Stoffstrom
der flachenspezifische Reaktionsrate rs” und der volumenspezifischen Oberfliche aj,.

1 o P Gl. 2-59

Reaktionsrate

Im einfachsten Fall, bei der irreversiblen Reaktion einer Einzelkomponente A, wird die Reakti-
onsrate als Funktion der Reaktionsgeschwindigkeitskonstante k, der Konzentration C, und der
Ordnung der Reaktion n beschrieben. Dieser einfache Mechanismus wird in der Praxis auch oft
flir Oxidationsreaktionsreaktionen von Kohlenwasserstoffen in der Gasphase — als sog. globaler
Reaktionsmechanismus — angewandt.

_ dcC,
dt

=k-C} Gl. 2-60

Reaktionsgeschwindigkeitskonstante, Arrhenius-Gleichung

Die Reaktionsgeschwindigkeitskonstante und die Ordnung kénnen aus Versuchen ermittelt wer-
den oder der Literatur entnommen werden. Die Reaktionsgeschwindigkeitskonstante wird tbli-
cherweise liber die Arrhenius-Gleichung angegeben (Gl. 2-61). Diese beschreibt die Reaktionsge-
schwindigkeitskonstante in Abhangigkeit von Frequenzfaktor k,, Aktivierungsenergie E, und
Temperatur T. Die Temperatur steht im Exponenten und ist somit stark bestimmend fiir die Re-
aktionskinetik. Die Aktivierungsenergie einer Reaktion kann durch Einsatz eines Katalysators
verringert werden.

_E
k=k, -e*

T Gl. 2-61

17



2 Grundlagen

Reaktionsrate, Heterogene Katalyse

Die Reaktionsrate bei heterogener Katalyse ist nicht nur von der Reaktionsgeschwindigkeits-
konstante abhéngig sondern auch von verschiedenen Stofftransportmechanismen. Dazu geho-
ren Kinetik des duReren Stofftransports, der Porendiffusion (innerer Stofftransport), der Adsorp-
tion und Desorption. Eine detaillierte Betrachtung dieser Mechanismen zeigt Treschnitzer
(2014).

Umsatz
Der Umsatz X4 einer Komponente A ist das Verhiltnis der Anderung des Molanteils AxA zum
Eintrittsmolanteil x , ., .Fir reversible Reaktionen stellt das Reaktionsgleichgewicht einen Um-

satzgrenzwert dar, bei irreversiblen Reaktionen liegt der Gleichgewichtszustand vollstandig auf
der Produktseite (=> Grenzwert X, = 1).

AXA _ xA,ein _XA =1— XA
X A ein X A ein X A ein Gl. 2-62

X, =

Zur Verwendung von Konzentrationen muss die Anderung der Dichte beriicksichtigt werden.

XA =1— CVA * Pein

CA,ein ' p Gl 2—63

2.4 Druckverlust

2.4.1 Wabenkorper
Zur Druckverlustberechnung einer Wabe wird die Analogie des durchstromten Rohres verwen-
det. Hierfiir wird ein Druckverlustbeiwert { verwendet. (Kast & Nirschl, 2013)

_ Py
Ap-{-j-u Gl. 2-64

Der Druckverlustbeiwert ist die Summe der Einzelwiderstande durch Rohreibung und Einbauten.

é/ = é/Rohrreibung + Z é/Einbau Gl 2‘_65

Der Druckverlustbeiwert fir Rohrreibung ist vom Verhéltnis Lange zum hydraulischen Durch-
messer und dem Rohrreibungskoeffizienten Arohrreibung abhangt.

§Rohrreibung = ﬂ’Rohrreibung ’ L Gl
d, . 2-66

Der hydraulische Durchmesser ist hier ein Aquivalenzdurchmesser mit gleichem Verhiltnis von
Umfang des benetzten Querschnitts U, und der Querschnittsflache A, definiert.
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q
d,=4-—
A Gl. 2-67

q

Der Rohrreibungskoeffizient fiir laminar durchstrémte Kandle ist vom Formfaktor ¢ (siehe Tabel-
le 2-4)und der Reynolds-Zahl abhangig.

64
ﬂ’Rohrreibung =@ — Gl. 2-68
Re .
u-d,-p
Re=—-""-9%
M,
Tabelle 2-4: Formfaktoren fur Rohrreibungskoeffizienten (Kast & Nirschl, 2013)
Querschnittsform Formfaktor ¢
Kreis 1
Quadrat 0,89

An Eintritt und Austritt eines Kanals entstehen Druckverluste. Diese werden wie Einbauten be-
ricksichtigt (siehe Tabelle 2-5).

Tabelle 2-5: Druckverlustbeiwerte von Einbauten (Kast & Nirschl, 2013)

Einbau Druckverlustbeiwert (Einbau
Eintritt 0,67
Austritt 1,08

2.4.2 Schiittgut

Fir die Berechnung des Druckverlusts in Schiittungen wird die Analogie des durchstromten
Rohrs verwendet. Die bekannteste Berechnungsmethode fiir Schiittungen aus gedrungenen,
kugeldhnlichen Fillkérpern stammt von Ergun (1952) nach GI. 2-72 und Gl. 2-73. Nachfolgend
wird die Ableitung dieser Beziehung aus der allgemeinen Druckverlustformel fiir Rohrreibungs-
widerstand gezeigt. Danach wird gezeigt, dass sich die Gleichung fiir Gasanwendungen zweck-
maRig zu Gl. 2-76 oder sogar weiter zu Gl. 2-77 vereinfachen lasst.

Die allgemeine Druckverlustformel fiir Rohrreibungswiderstand aus Gl. 2-64 und Gl. 2-66 lautet

AP = Ay~ 2Ly

p Rohrreibun g dh 5, Gl 2—69
Mit GIl. 2-70 und GIl. 2-71 entsteht die bekannte Form der Gleichung fiir Druckverlust in
Schittungen, Gl. 2-72. Die Rohrreibungszahl wurde durch einen Widerstandsbeiwert & ersetzt,
der auch einen konstanten Vorfaktor, welcher sich aus der Definition des hydraulischen Durch-
messers dj, ergibt, beinhaltet.
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d - _durchstrém tes Volumen _2 ¢, d

" penetate Oberfldche 3 1-¢, Gl. 2-70
Upeer = U~ &} Gl 2-71
2 ae pyu

L £ d, Gl. 2-72

Ergun beschreibt mit Gl. 2-73 den Widerstandsbeiwert mit einem reynoldszahlenabhangigen
Anteil und einem konstanten Anteil. Die Faktoren gelten als Ndherung fiir ein breites Spektrum
von Fullkorpern. Eingesetzt in Gl. 2-72 ergibt sich GI. 2-75 und es wird sichtbar, dass es sich beim
ersten Term um einen laminaren und beim zweiten um einen turbulenten Anteil handelt.

_ 150
§_E+1’75 Gl. 2-73
Re:u'dh'pg:uleer.dap'pg' 1
778 ng l_gb Gl. 2_74
ﬁzlso-(l_gb)z ‘779 .uieer i 1§, P, Uy
L £ d, & d, Gl. 2-75

Mersmann (2013) und Mackowiak (2003) zeigen einige Beziehungen, wie Gl. 2-72 auf verschie-
dene Fillkorper angewandt werden kann. In der Praxis ist es jedoch sinnvoll, Gl. 2-75 mit ange-
passten Vorfaktoren aus Druckverlustexperimenten zu verwenden. Ublicherweise werden Mes-
sungen zu jeder Art von Fillkorpern durchgefiihrt, bevor sie in Anlagen eingesetzt werden.

Wenn keine Notwendigkeit besteht allgemeine Vorfaktoren fiir verschiedene Porositdaten und
Durchmesser zu bestimmen ist es zweckmaRig (dimensionsbehaftete) schiittungsspezifische

Widerstandszahlen & zu definieren. Diese beinhalten sowohl Vorfaktoren als auch die auch die

Geometrie von Fillkorper und Schiittung. Dadurch erspart man sich die genaue Charakterisie-
rung letzterer. Gl. 2-76 zeigt diese vereinfachte Gleichung mit einer schiittungsspezifischen Wi-

derstandszahl fiir laminaren Widerstand flam und fur turbulenten Widerstand éurb. Diese wer-

den auf die Messdaten genau einer speziellen Schiittung angepasst. Dazu ist darauf zu achten,
dass die Messdaten mit Reynolds-Zahlen um den Ubergangsbereich von laminar auf turbulent
aufgenommen werden (20 < Re < 300) (Kraume, 2012, S. 257).

Py

A = rd 2
_p = é:lam ’ ng Upee, +§turb ’ 7 Ujeer Gl 2,—76

L
Parameteranpassungen mit Messdaten von Kugeln und Hohlzylindern zeigten, dass der laminare
Teil fiir den Reynoldszahlenbereich Re = 50 gegen Null geht. Damit gilt in diesem Bereich Gl. 2-
77. Dies widerspricht der Beziehung von Ergun wonach der laminare Teil erst bei Re = 300 ver-
nachlassigbar wird (Kraume, 2012, S. 257) und zeigt, dass Beziehungen aus Messdaten zu bevor-
zugen sind.
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Ap Py
_ngturb '_g.uleer

L 5 GL 2-77

2.5 Stoffdaten

Eine Reihe an Stoffdaten — flr die in der Praxis am haufigsten vorkommenden Komponenten —
werden bendtigt. Typischerweise treten Mischungen aus Stickstoff, Sauerstoff, Kohlendioxid,
Wasserdampf und Argon auf. Nachfolgend werden die verwendeten Beziehungen beschrieben.
Tabellarische Daten mit Parametern finden sich im Anhang.

2.5.1 Dichte
Die Feststoffdichte wird als konstant angenommen, da Keramik einen geringen Warmeausdeh-
nungskoeffizienten aufweist.

Die Gasdichte wird mit dem idealen Gasgesetz berechnet. Die Genauigkeit ist flir den lblichen
Betriebsbereich von ca. 20°C bis 800°C und einem Druck von etwa einer Atmosphédre ausrei-
chend. Es wird der Druck p molare Masse M,, die ideale Gaskonstante R;; und die Gastempera-
tur T, bendtigt.

Ry T, Gl. 278

Gasgemische werden durch Verwendung einer mittleren molaren Masse MgGem berilcksichtigt,

die sich aus den Molanteilen x; berechnet.

N
MGern — X. M
g IZ:; o Gl. 2-79
Im Falle einer Uberdruckanwendung (> 5 bar) oder bei sehr niedrigen Temperaturen (nahe dem
Siedepunkt) ist das ideale Gasgesetz nicht mehr in der Lage auftretende Nichtlinearitaten abzu-

Ill

bilden. Hier bietet sich der Einsatz einer kubischen Zustandsgleichung an. Im , Zweifelsfall” wird
mit der Soave Redlich Kwong Gleichung (Soave, 1972) eine Vergleichsrechnung angestellt, um
die Abweichungen zu quantifizieren. Der bindre Mischungsparameter wird mit Null abgeschatzt.

(Die Gleichungen sind der Literaturstelle zu entnehmen.)

2.5.2 Viskositat

Die dynamische Viskositdt der Reingase 1, wird nach Kleiber und Joh (2013) aus Polynomen vier-
ter Ordnung in Form von Gl. 2-80 berechnet. Stoffspezifische Faktoren A, B, C, D, E sind tabel-
liert im Anhang angefiihrt.

2 3 4
Ty =A+B~Z+C‘(£) +D‘(Z) +E(Zj
Pa-s K K K K

Gl. 2-8o
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Die Bestimmung der Viskositdt von Gasgemischen erfolgt nach der Mischungsregel von Wilke
(1950) mit einem bindren Mischungsparameter Fj;.

i=1 ;xj FU Gl 2-81
o [1+<77i/77j)1/2 '(Mf/Mi)IM]z
; \/8 T +M,'/Mj) Gl. 2-82

2.5.3 Warmeleitfahigkeit
Die Warmeleitfahigkeit des Feststoffs wird als konstant angenommen.

Die Warmeleitfahigkeit der Reingase wird nach Kleiber und Joh (2013) aus Polynomen vierter
Ordnung in Form von Gl. 2-86 berechnet. Stoffspezifische Faktoren sind tabelliert im Anhang
angefiihrt.

y) 2 3 4
£ :A+B~1+C-(Zj +D-(£j +E(Zj

W'm K™ K K K K Gl. 2-83
Flir Gasgemische wird die Mischungsregel von Wassiljewa (1904) verwendet.
N
Gem __ xi 'ﬂ’i
ﬁ’y - Z N
DL IR "
j=1 Gl 2—84

Der binare Parameter ergibt sich laut Mason und Saxena (1958) gleich wie fir die Viskositat
nach Wilke (1950) laut GI. 2-82.

2.5.4 Wairmekapazitit

Die Warmekapazitat der Keramik ist aus Messdaten bekannt und wird durch ein Polynom dritter
Ordnung in Form von Gl. 2-85 beschrieben. (Frigerio, Mehl, Ranzi, Schweiger, & Schedler, 2007).
Stoffspezifische Faktoren sind tabelliert in Anhang angefihrt.

Cos T TY TY
e aenLac (D) en (D)
J'kg7' K™ K K K Gl. 2-85
Die Warmekapazitdaten der Reingase werden mit der PDDS-Gleichung (Gl. 2-89) (Physical Pro-
perties Data Service), veroffentlicht im VDI-Warmeatlas (Stephan, Kabelac, Kind, Martin, Mewes,
& Schaber, 2013) ermittelt. Variablen A, B, C, D, E, F und G sind hier stoffspezifische Parameter

und im Anhang tabelliert.
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2 3
11— A D+E T +F( r j +G( T j
A+T A+T A+T A+T Gl. 2-86

em

Die mit Warmekapazitat von Gasgemischen Cg,g wird in Form einer Linearkombination der

Massenanteile w; und Reinstoffdaten ermittelt.

Cpg = zwi "Cpi Gl. 2-87

2.6  Bilanzgleichungen

Differenzielle Bilanzgleichungen erlauben bei Kenntnis von Anfangs- und Randbedingungen eine
Berechnung der Systemzustandsveranderung. Bilanziert wird die Anderung einer SystemgréRe
Uber ein differentielles Kontrollvolumen. Energiebilanzen ergeben sich aus der Kombination von
einzelnen Mechanismen aus Abschnitt 2.2 zusammen. Stoffbilanzen setzen sich aus Termen aus
Abschnitt 2.3 zusammen.

2.6.1 Heterogenes Modell

Das dynamische Verhalten der Warmespeicher kann mittels Bilanzen in Form von partiellen
Differentialgleichungen beschrieben werden. Ein heterogenes Modell zeichnet sich durch eine
differenzielle Energiebilanz je Phase aus. (alternativ gibt es die vereinfachte Betrachtung als
pseudo-homogenes Model, vgl. (Bunimovich & Sapoundjiev, 2013, S. 504) und (Vortmeyer &
Schaefer, 1974))

Falls chemische Reaktionen oder Adsorption beriicksichtigt werden soll werden zusatzlich eine
oder mehrere differenzielle Stoffbilanz der Reaktionskomponente(n) verwendet.

Im einfachsten Fall wird ein eindimensionales System betrachtet. Abbildung 2-2 illustriert die
Modellvorstellung fiir die Energiebilanzen, die in Gl. 2-88 und Gl. 2-89 formuliert sind. Da in die-
sem Abschnitt nur die Grundlagen diskutiert werden, wird hier auf eine Beschreibung der An-
fangs- und Randbedingungen verzichtet (vgl. Abschnitt 4.2.1). Die angegebenen Warmekapazita-
ten sind immer isobar, auch wenn zur einfacheren Lesbarkeit nicht eindeutig als derartig ge-
kennzeichnet.

Bilanzierung der thermischen Energie

Die Energiebilanz des Warmespeichers (Gl. 2-88) beinhaltet einen Speicherterm fiir die Enthal-
pie, einen diffusiven Term zur Beschreibung der Warmeleitung und zwei Quellterme, die den
Warmelbergang aus der Gasphase und die Reaktionswadrme des adsorbierten Gases (bei hete-
rogener Katalyse) beinhaltet.
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Die Energiebilanz des Gases (Gl. 2-89) beinhaltet zuséatzlich einen konvektiven Term, der den

konvektiven Warmetransport beschreibt. Auch in der Gasphase kann ein Quellterm aus (thermi-

schen) Reaktionen beriicksichtigt werden. Kinetische Energie, Dissipation und Energieverluste

zur Umgebung werden vernachlassigt.

Zur Kopplung der volumenspezifischen Gleichungen muss der Phasenanteil beriicksichtigt wer-

den. Bilanziert wird immer die Anderung der Energie in einer Phase bezogen auf das Bettvolu-

men. Daher muss fiir Speicher-, Leitungs- und Konvektionsterm die Porositat berilicksichtigt

werden. Der Ubergangsterm muss wegen der Verwendung der bettvolumenspezifischen Ober-

flaiche des Betts a, nicht angepasst werden. Bezieht sich die Reaktionsrate auf das Bettvolumen,

so muss auch diese nicht angepasst werden. So ergeben sich die gekoppelten Bilanzen:

aq; oT. o’T.
bl —(1—g, ) c —S=(1—-¢€ )4 s
at . ( b) ps s at ( b) s eff aX;_
Speicher Leitung
+h-a, (T,~T,)+(-AH) (-17,)
Ubergang Reaktion
Y or, 2T,
S TPy Cor T Ay 6P
ot |, 9 ot 7 ox I
Speicher Leitung
+h-a,-(T,~T,)+¢&,-(-AH,)-(-17)
Ubergang Reaktion
1 1 A
' Festphase ;
v 9g,(x) Il ' 1-8;
e ) Y S ] X
. Gasphase n :
: rg
v 9q,(x) .
; at \@ ; v
dx
> [

Gl. 2-88

T,
.Cg .u._
ox

Konvektion

Gl. 2-89

mmp> Leitung

=) Konvektion

® Quellterm/
Reaktion
€©» (Ubergang

Abbildung 2-2: Darstellung der Modellvorstellung zum eindimensionalen, heterogenen Modell
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Bilanzierung der Stoffmenge einer gasformigen Reaktionskomponente

Bei heterogen katalysierter Reaktion empfiehlt sich die getrennte Bilanzierung von adsorbierter
und unsorbierter Komponente. Daraus ergeben sich zwei Stoffbilanzen dargestellt in Gleichung
Gl. 2-90 und Gl. 2-91.

Die Stoffbilanz der Festphase beinhaltet einen Speicherterm fiir die adsorbierte Reaktionskom-
ponente, sowie einen Quellterm fiir die Adsorption/Desorption zur Gasphase und einen Quell-
term fir die Reaktion (bei heterogen katalysierten Reaktionen).

Die Stoffbilanz der Gasphase beinhaltet einen Speicherterm, einen Diffusionsterm, der den
diffusiven Transport der Reaktionskomponente beschreibt und einen Konvektionsterm, der den
konvektiven Transport der Reaktionskomponente beschreibt. Quellterme beschreiben Adsorpti-
on/Desorption zum Feststoff und gegebenenfalls eine Reaktion (falls in der Gasphase vorhan-
den, z.B. bei thermischen Reaktionen).

o =(1—€b)' a_ts =pf-aq, '(Cg -C)+r]-a,
’ Speicher Ubergang Reaktion Gl 2-90
2
G| . 9%y 2C ,,.%
ot |, ot Toox> P ox
Speicher Diffusion Konvektion
+f-a,(C,—C, )+ 17
Ubergang Re;ftion Gl 2-01

Bei einer reinen Gasphasenreaktion oder wenn Reaktions- und Sorptionskinetik in einer Reakti-
onsrate zusammengefasst werden (vgl. Treschnitzer (2014)) reduziert sich das System auf eine
Stoffbilanz im Gas. Die Reaktionswarme entsteht bei heterogener Katalyse trotzdem am Fest-
stoff.

In der Praxis ergibt sich je nach Anwendung ein System aus ein oder mehreren gekoppelten,
eindimensionalen, partiellen Differenzialgleichungen.
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2.7 Dimensionslose Betrachtung der Warmeregeneration

Die oben besprochenen Grundlagen dienen zur Beschreibung der Warmeregeneration mittels
Festbetten. Die Simulation von regenerativen Warmespeichern ist aufwendig und recheninten-
siv. Um physikalische Zusammenhange einfacher abzubilden und den Variablenraum zu kom-
primieren bedient man sich oft dimensionsloser Kennzahlen. Der quasistationare Betrieb eines
Regenerators kann vereinfacht mit finf Kennzahlen beschrieben werden (Shah & Sekulic, 2003,
S. 316 ff.). Bei symmetrischen Betriebsbedingungen (gleicher Gasmassenstrom in HeiRzyklus und
Kaltzyklus) reichen sogar nur drei Kennzahlen. Diffusive Transportmechanismen in Gas und Fest-
stoff werden vernachlassigt.

kalt,aus | ! ! Theiéein

11

kalt,ein Theiﬁ,aus
a) Temperaturen/Stréme im Kaltgaszyklus. b) Temperaturen/Stréme im HeiBgaszyklus.
t= {1;3,5,..-} T t= {27476)--'} T

Abbildung 2-3: Strome und Temperaturen im Regeneratorbett.

Der Grad der Enthalpieregeneration wird durch die thermische Effizienz abgebildet. Im Zahler
steht der Enthalpiestrom den der Regenerator aufnimmt. Im Nenner steht der Enthalpiestrom
den ein idealer Regenerator maximal regenerieren kann. Dieser ist abhdangig vom minimalen
Kapazitatsstrom (Produkt von Massenstrom und Warmekapazitat). Der Kapazitatsstrom kann
sich je Halbzyklus unterscheiden.

T heif8 ein —
) ( heif3,ein Thelﬁ aus )
T ,heif8,aus ’ ’

, - Q  Maheir Coheig
N = 0 N T heig ein (T T )
max m -C . p . — .
g, g‘Tkalt,ein min hei, ein kalt ein Gl. 2-92

Die Ubertragungsfahigkeit wird mit der Anzahl der Wirmeiibertragungseinheiten NTU (engl.

Number of Heat Transfer Units) beschrieben. Sie stellt das Verhéltnis von Ubertragungsrate zu
Belastungsrate dar. Der Zahler beinhaltet Warmeubergangskoeffizient und Austauschflache und
der Nenner den Gasmassenstrom und dessen Warmekapazitdt. Die NTU-Zahl wird jeweils fur
den HeiBRgas- und Kaltgaszyklus berechnet.

h-a,-L, Ubertragungsrate
NTU g oter e = m, ~ Belastungsrate

e
A, Gl. 2-93
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Die Belastung des Regenerators wird mit dem Belastungsgrad UF (engl. Utilization Factor) be-
schrieben. Er stellt das Verhaltnis von Belastungsrate zu Bettkapazitdtsrate dar. Die Bettkapazi-
tatsrate ist die Warmekapazitat des Betts pro Zykluszeit. Auch der Belastungsgrad wird jeweils
fiir den HeiBBgas- und Kaltgaszyklus berechnet.

Ti'lg
-C
A, _ Belastungsrate
UFheiﬁ oder kalt — = .
p.-c (1-g) L, %_ Bettkapazititsrate Gl 2-94
Der Betrieb ldsst sich damit mit diesen fiinf Kennzahlen abbilden.
Ny = f(NTU heig » NTU i » UF e » UF ) Gl 2-95

2.7.1 Vereinfachungen zur Thermischen Effizienz

Annahme: Gleiche Massenstrome

In einer RTO werden die Massenstrome und Zusammensetzung am RTO-Eintritt und RTO-
Austritt als konstant angenommen (minimale Abweichung durch einen Brennermassenstrom
und Schadstoffumsatz). Somit vereinfacht sich die thermische Effizienz zu:

T heif8 ein =
) ¢ ‘ ) ( hei,ein Theiﬁ aus )
Q _ 91T, heif ,aus , ¢
- T heif ein

Qmax Cg ‘T,kalt,ein ) (Thelﬁ,ein - T'kalt,ein ) Gl 2—96

Anmerkung: Bei einer thermischen Effizienz von etwa 96 Prozent bewirkt der Brennermassen-
strom eine maximale Anderung des Massenstrom um etwa 1 Prozent (siehe Gl. 7-3 in Abschnitt
7.2).

Annahme: Temperaturunabhéngige Stoffwerte

Vernachldssigt man des Weiteren die Temperaturabhangigkeit der isobaren Warmekapazitat so
gelangt man zu einer Temperatur-Effizienz. Dabei handelt es sich im Prinzip um eine dimensions-
lose mittlere Austrittstemperatur.

_ Theiﬁ,ein _Theiﬁ,aus
Nr =

Theiﬁ,ein _Tkalt,ein Gl 2‘_97

Die Temperatur-Effizienz ist immer noch in der Lage die Effizienz eines Regenerators abzubilden,
lasst jedoch keinen direkten Schluss auf die Verlustwarme zu. Des Weiteren fiihrt die Vernach-
lassigung der Stoffwerte dazu, dass die Temperatur-Effizienz unterschiedlicher Stoffsysteme
nicht ohne weiteres verglichen werden kénnen. Zur Darstellung des Einflusses der Stoffeigen-
schaften werden nachfolgend beispielhaft trockene Luft und CO, bei 20°C kalter Eintritts-, 800°C
heiler Eintritts- und einer mittleren heifRen Austrittstemperatur von 60°C verglichen.
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800°C
C
g.Luft | 0 1075,8
we 10158 oo,
1072,2
Cg,Luft 20°C Gl 2'98
800°C
C
9,CO2 |, o 110 8
we D078 o,
10 (0]
C4.c02|, o 95 Gl. 2-99

Bei gleicher Temperatur-Effizienz ergibt sich fiir CO, eine um Faktor 1,0083 héhere thermische
Effizienz, sprich eine Abweichung von 0,8 Prozent.

Nichtsdestotrotz ist die Temperatur-Effizienz die einfachste Moglichkeit zur Bewertung eines
Regenerators, die vor allem durch ihre Anwendbarkeit besticht. So kann eine Bewertung durch
simple Erhebung von Temperaturverldufen, ohne die Notwendigkeit der Erhebung der Zusam-
mensetzung oder der Volumenstrome.

2.7.2 Einfiihrung des Asymmetrie-Faktors AF

Nimmt man den Warmeulbergangskoeffizienten und die Geometrie fir HeiR- und Kaltzyklus als
gleich an, so lasst sich das Verhaltnis von NTUpig und NTUjq durch einen Asymmetriefaktor AF
beschreiben.

Die Annahme des konstanten Warmedibergangskoeffizienten ist fir ausgebildete laminare Stré-
mung, gleiche Stoffwerte und gleiches Temperaturprofil giiltig. Dies erklart sich wie folgt: Fir
thermisch und hydrodynamisch ausgebildete laminare Strémung ist die Nusselt-Zahl konstant
und der Warmeubergangskoeffizient daher nur von der temperaturabhiangigen Warmeleitfahig-
keit und dem hydraulischem Durchmesser abhangig. Letzterer gehért zur Geometrie des Betts,
welche unverdnderlich ist. Unter Annahme eines konstanten Temperaturprofils und gleicher
Gaszusammensetzung sind auch die Warmeleitfahigkeit und die Warmekapazitat konstant.
Dadurch lasst sich der Asymmetriefaktor einfach definieren.

NTU,, _ Mg
kalt _ __9hE 2 psymmetriefaktor

NTU, e My Gl. 2-100

AF =

Ahnlich kann bei konstanter Zykluszeit und konstanter Geometrie das Verhéltnis von UFpej zu
UF i durch den Asymmetrie-Faktor AF beschrieben werden.

UFheijS _ mg,helﬁ

UF’kalt mg,kalt Gl 2-101

AF =

Das System kann somit im Vergleich zu GIl. 2-95 durch eine dimensionslose Kennzahl weniger
beschrieben werden:

Moy = f(NTU heig > UF heig » AF) Gl. 2-102
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Oder mit der Temperatur-Effizienz:

nr = f(NTU heig » UF heig » AF) Gl. 2-103

2.7.3 Innere und duBere Effizienz einer RTO

Der Regenerator stellt ein Teilsystem der RTO-Anlage dar. Um eine begriffliche Trennung zwi-
schen der Betrachtung dieses Teilsystems und des Gesamtsystems zu schaffen werden die Be-
griffe der inneren und duReren Effizienz eingefihrt.

T
T RTO,aus
/
wBK T
BK
kalt,aus heifs,ein
kalt,ein TW,KB heifs,aus
N 1t o
T I::}
RTO,ein

Abbildung 2-4: Strome/Temperaturen in einer RTO

Innere Effizienz
Die innere Effizienz bezeichnet die Effizienz des Regenerators. Sie bezieht sich auf die Ein- und
Austrittsstrome desselben — heifs,ein, heifs,aus, kalt,ein.

_ T;leiﬁ,e[n - Eeiﬁ,aus

77T,innen

Gl. 2-104

heif3,ein - T;calt,ein

AuRere Effizienz

Die duRere Effizienz beschreibt die gesamte RTO-Anlage (samt heiBem oder kaltem Bypass, vgl.
Abbildung 1-1). Sie bezieht sich auf die Ein- und Austrittsstrome der Anlage (RTO,ein und
RTO,aus) und den Brennkammerstrom, welcher dem Strom heifs,ein entspricht. Ohne Bypass-
strome ist die daulRere gleich der inneren Effizienz gleich.

_ TBK - TRTO,aus

nT,au/ien -
‘ Ty — TRTO,em Gl 2-105
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2 Grundlagen

Umrechnung von innerer zu dulRerer Temperatur-Effizienz bei Bypassstromen
Auch bei einem kalten Bypassstrom entspricht die dulRere der inneren Effizienz, da die Kalte Ein-
trittstemperatur und die RTO-Eintrittstemperatur gleich sind.

Bei einem heillen Bypass unterscheidet sich die innere von der duReren, da vor dem Kamin eine
Mischung des heiBen Bypassstroms mit dem abgekihlten Strom aus dem Regenerator stattfin-
det. Dadurch wird die RTO-Austrittstemperatur erh6ht — Trro,aus > Theigaus- Die Umrechnung von
innerer zu auBerer Effizienz fir den heiRen Bypass ergibt sich aus der Energiebilanz des Mi-
schungspunktes nach folgenden Gleichungen. Gl. 2-107 muss wegen der Temperaturabhangig-
keit von ¢, iterativ gelést werden.

Thelﬁ aus T heif3 ein ’ ( nT ,innen )+ Tkalt,ein ’ nT,innen Gl 2‘_106

_ Moo T, T
g heif ,ein ~ * heif ,ein + Cg,heijs ,aus T heif ,aus

LT
RTO ,aus .
(2 g JC—
. g,RTO ,aus
My Gl. 2-107
77 _ Thei/f,ein - TRTO,aus
T,auflen —
Theiﬁ ein Tkalt Lein Gl 2-108
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3 SYSTEMBESCHREIBUNG, ANLAGENBESCHREIBUNG

Das in dieser Arbeit erarbeitete Modell und die dazugehdrige Simulation werden speziell auf die
Anlagen der CTP GmbH ausgelegt. Zur Bestimmung der Systemgrenzen und der Vereinfachun-
gen und Annahmen wird nachfolgend ein typischer RTO Aufbau betrachtet. Als Referenzanlage
wird das Modell CTP VoxCube2, eine 2-Bett RTO mit 8oo Nm?3/h Durchsatz betrachtet, schema-
tisch dargestellt in Abbildung 3-1.

Eine Klappenbox beinhaltet einen Array an Ventilklappen, die die Durchstromungsrichtung vor-
geben. Die Klappenstellung wird durch pneumatische Aktuatoren erreicht. Die Umschaltzeit
Tkiappe IM Sinne der Dauer zur Anderung der Klappenstellung, betragt etwa 2 Sekunden. Die Pe-
riodendauer 7, im Sinne der Zeitspannen zwischen der Anderung der Ventilstellung, (entspricht
einem Halbzyklus), betragt etwa 120 Sekunden.

Als Warmespeicher vor und nach der Brennkammer dient ein keramisches Festbett. Das Bett
wird entweder aus einem Array aus Wabenkorperelementen oder aus einer Kugelschiittung rea-
lisiert.

Zwischen den Betten liegt die Brennkammer. In der Mitte sitzt ein Brenner und ev. zusatzliche
Eindlslanzen. Der Brenner wird fir den Anfahrbetrieb eingesetzt. Wird ein sauerstoffreiches
Rohgas behandelt so wird im Betrieb auf die Eindlislanzen umgestellt (um den Brennerluftmas-
senstrom zu vermeiden). Eine Bypassklappe im Brennraum erlaubt den direkten Abfluss des
Reingases aus der Brennkammer in den nachfolgenden Kamin. Dies wird als heilRer Bypass be-
zeichnet. Analog dazu gibt es eine Klappe an der Rohgasleitung zur Moglichkeit des kalten By-
passes, Uber den ein Teil des kalten Rohgases, vorbei an der Keramik, direkt in die Brennkammer
geleitet wird.

Die Betten und die Brennkammer werden isoliert in einem Container verbaut. Dieser Container
wird auf einem Gestell arrangiert, das die Klappenbox beherbergt.
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Abbildung 3-1: Schematischer Aufbau einer RTO-Anlage (Quelle: CTP GmbH)

3.1 Warmespeicher im Detail

Die Konfiguration der Warmespeicher bestimmt sowohl Warmespeicherdynamik als auch Stré-
mungsdynamik bzw. Druckverlust. Je nach Einsatzbereich ist auch die Standzeit ein wichtiger
Faktor. Chemische, thermische sowie abrasive Belastung kdnnen zum Abbau der Warmespei-
cher fiihren. Bestimmte Chemikalienbelastungen fiihren zur Herabsenkung des Schmelzpunkts
der Keramik. Hohe Temperaturgradienten kénnen zum Bruch durch thermische Spannungen
flihren. Entsprechend miissen Geometrie und Werkstoffe fiir jede Anwendung gezielt ausge-
wahlt werden.

3.1.1 Wabenkoérper

Die verfligbaren Wabenkdrperelemente sind quaderformig und haben einen Querschnitt von
150 mm x 150 mm sowie eine Durchlauflange von 150 mm bis 600 mm. Der Querschnitt ist in
N x N Kanale unterteilt. Auf einer Seite befinden sich an den Ecken verlangerte Kanale, sodass
vier StandfiiRe entstehen. Die Innenwande weisen eine Wandstarke s; auf, die AuRenwéande die
Wandstarke s,. Die genaue Geometrie zu unterschiedlichen Ausfiihrungen ist in Tabelle 3-2 ge-
listet. Abbildung 3-3 zeigt einen Wabenkorper N = 40.

Ein Festbett wird aus einer Matrix von Wabenkd&rpern geschlichtet, dargestellt in Abbildung 3-2.
In der Praxis werden fiinf bis sechs Elemente von 300 mm Lange nacheinander (lbereinander)
in sog. Layern angeordnet (5 < npqyer< 6). Der letzte Layer wird meist in besonders temperatur-
wechselbestiandigem Material ausgefiihrt. Die Querausdehnung des Betts, also die Anzahl der
nebeneinander und hintereinander gelagerten Elemente, U x V, wird liber den vorgegebenen
Gasvolumenstrom ermittelt. In der Praxis hat sich ein Wert von 100 Nm?/h pro Wabenkér-
perelement, als Kompromiss zwischen Warmeriickhaltevermogen, Bettdimension und Druckver-
lustminimierung, bewahrt.
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Abbildung 3-2: Aufbau eines Betts aus Wabenkdrpern

In den Anlagen werden eine Reihe unterschiedlicher keramischer Werkstoffe verbaut. Am ge-
brauchlichsten sind die Werkstoffe Tonerdeporzellan (Hermsdorf NT) und die temperaturwech-
selbestdndigere und porose Cordieritkeramik (Hermsdorf MK20) vom Industriepartner Porzell-
anfabrik Hermsdorf GmbH. Die Keramikeigenschaften sind in Tabelle 3-1 gelistet.

Tabelle 3-1: Keramikeigenschaften (Porzellanfabrik Hermsdorf, 2014)

Material Offene Poro- Dichte Warmeleitfahigkeit Mittlerer Ausdeh- Erweichungsbeginn
sitat [%] [kg1m3] [Wlm’lK’I] nungskoeffizient [K’l] [°C]

Tonerdeporzellan 0 2700 2,1 6,2e-6 >1200

(NT)

Cordieritkeramik 20 2100 1,9 2,8e-6 >1300

(MK20)

Tabelle 3-2: Geometrie der Hermsdorf Wabenkérper ( (Porzellanfabrik Hermsdorf, 2014), Daten angepasst durch
zusatzliche Messdaten)

N, Zellen Abmessung Kanalweite [mm] Wandstarke s; Porositat/Lickengrad  spezifische Ober-
pro Reihe  LxBxH [mm] [mm] £ fliche [m?/m?3]
25 150x150x300 5,0 0,9 0,6889 553,33

32 150x150x300 3,8 0,8 0,6606 693,59

40 150x150x300 3,0 0,7 0,6315 847,64

43 150x150x300 2,9 0,5 0,7103 966,41

50 150x150x300 2,4 0,55 0,64 1066,7

60 150x150x300 2,0 0,45 0,64 1280

3.1.2 Schiittgut

Es gibt breites Spektrum an unterschiedlichsten Schittkérpern. Die einfachste Geometrie ist
eine Kugelschiittung, die Zahl der komplexeren Geometrien ist unbegrenzt. Ublich sind etwa
einfache Raschig-Ringe (Hohlzylinder) oder Sattelkérper, dargestellt in Abbildung 3-4.

In der Praxis bieten Schittglter vor allem Kostenvorteile, verursachen jedoch héheren Druckver-
lust und sind anfallig flir Staubablagerung. Sie kommen etwa in kleineren katalytischen Anlagen,
bei denen der Druckverlustnachteil oft von geringer Bedeutung ist, zum Einsatz. Bei Anlagen mit
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hohem BettverschleiR kann eine Verschleiflschicht aus Schittgut aus besonders widerstandsfa-

higem Material eingesetzt werden.
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4 MODELLIERUNG/MODELLBILDUNG

4.1 Modell-System

Ein keramischer Warmespeicher wird von einem Prozessgas durchstromt. Die Erwar-
mung/Abkuhlung von Gas und Warmespeicher wird modelliert. Die Reaktion einer Gaskompo-
nente in der Gasphase oder am Festkorper adsorbierten Komponente mit bekannter Reaktions-
kinetik wird gegebenenfalls beriicksichtigt. Die Modellbildung erfolgt stufenweise, mit zwi-
schengelagerten Phasen der Validierung und Verifizierung. Als Hauptteil und Grundlage des Mo-
dells wird im ersten Schritt ein rein thermisches Modell fiir keramische Wabenkorper erstellt.
Diesem wird ein einfaches Druckverlustmodell Gberlagert. AnschlieRend werden diese Modelle
fiir keramische Schittungen erweitert.

4.1.1 Systemgrenzen

Das Gesamtsystem ist in Abbildung 3-1 dargestellt. Die Betten sind symmetrisch und durchlau-
fen dieselben Zyklen nur um eine Halbzykluszeit t versetzt. Die Systemgrenzen fir das Modell
werden um ein Bett gezogen, dass abwechselnd von einem heillen Reingas aus der Brennkam-
mer (HeiRgaszyklus) und einem kalten Rohgas aus der Klappenbox (Kaltgaszyklus) durchstromt
wird. Die Systemgrenzen und die Strome in den beiden Zyklen sind in Abbildung 4-1 dargestellt.

T T
T BK T BK
w,BK Q w,BK @
{} Tka!r.aus n Theiﬁein
x ] Uoffen x l {}of‘fen
) 4= +— )
© O O O
o o o o
© © © ©
ae] 2e] - °
© © © ©
{offen [ offen
LI Tkﬂft,ein WwKB {}Thé'!ﬁaus ]—;‘:@
RTO,ein ﬂ ﬂ TRTO,aus
Temperaturen und Stréme im Kaltgaszyklus. Temperaturen und Stréme im HeiRgaszyklus.
t=1{135..} 1 t=1{2,46,.}-T

Abbildung 4-1: Die Systemgrenzen fiir das Modell verlaufen am Rand eines Betts. Offene Systemgrenzen an Ein- und
Austritt, adiabate Systemgrenzen am Umfang.
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4.1.2 Réaumliche Dimensionen des Modells

Die grolRe Ausdehnung des Wabenkérpers quer zur Durchstromungsrichtung x mit einer Vielzahl
an identischen Waben oder Fiillkérpern und die Isolierung der AuRenwande in y und z Richtung
legen die Reduktion auf ein eindimensionales System nahe. Diese eindimensionale Betrachtung
hat sich, wie in Abschnitt 2.1.2 behandelt, vielfach bewehrt und etabliert.

Die Anwendbarkeit des eindimensionalen Systems hangt vom Auftreten von Gradienten in Qu-
errichtung ab. In gegebener Konfiguration kann ein Gradient auftreten, wenn sich in thermisch
dicken Wanden ein nicht zu vernachlassigendes Temperaturprofil einstellt oder wenn Pro-
zessparameter Uber den Bettquerschnitt nicht konstant sind, etwa wenn benachbarte Waben
unterschiedliche Anstrémung (Temperatur, Massenstrom) erfahren.

Zu ersterem Fall — betrachtet man den instationdren konvektiven Warmelibergang von Gas auf
eine einseitig isolierte Platte, so bildet sich in der Platte ein Temperaturprofil Gber die
Wandstarkenkoordinate n aus T = f(n,t). Ist der Warmestrom durch Warmeleitung wesentlich
hoher als der konvektive Ubergang, bildet sich im Festkdrper ein nahezu konstantes
Temperaturprofil aus — der Kérper ist thermisch diinn. Die Biot-Zahl nach Gl. 4-1 beschreibt
genau dieses Verhaltnis von Warmetlibergang zu Warmeleitung. Fir Bi <= 0,1 kann der Korper
als thermisch diinn betrachtet werden. Erste Berechnungsergebnisse von Untersuchungen der
CTP  Anlagen mit  Wabenkoérpern erfillten dieses Kriterium. Bei einem
Wiarmelbergangskoeffizient von 100 W/m?/K und einer Warmeleitfihigkeit der Keramik A; von
2 W'm™K™ muss die charakteristische Linge L. kleiner gleich 0,002 m betragen (entspricht
4 mm Wandstdrke oder 4 mm Durchmesser bei Kugeln), um Bi <=o0,1 zu erreichen. Die
Wandstdrke der Wabenkd&rper der CTP Keramikelemente betrdgt 3 mm, diese sind somit als
thermisch diinn zu betrachten. Der maximale Durchmesser von Kugeln in Schittgut betrdgt
5 mm. Hier ist anzumerken, dass man sich im Grenzbereich der Giiltigkeit der Vereinfachung
befindet.

Bi h-L,. . Wiarmeubergang
'“71 T Wirmeleitung

S

Wiarmeleitungswiderstand

bzw. =
v Warmelbergangswiderstand Gl 411

Der Einfluss des Temperaturprofils im Warmespeicher bei thermisch dicken Warmespeichern
wird vorerst vernachladssigt und in Abschnitt 4.3 gesondert behandelt.

Das Auftreten eines Gradienten in Querrichtung — normal zur Stromungsrichtung in den Kanalen
— die z.B. durch unterschiedliche Anstrémung verursacht werden kann, wird zunachst vernach-
lassigt. Ein Sonderfall wird in Abschnitt 8.2 betrachtet.
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4.1.3 Annahmen und Vereinfachungen
Das Modell beinhaltet eine Reihe von Annahmen und Vereinfachungen, die in Tabelle 4-1 aufge-
listet sind. Die wichtigsten Annahmen und deren Einfluss werden nachfolgend diskutiert:

Bettaufbau

Besteht ein Bett aus einer Vielzahl von Wabenkérpern, so nehmen die AuBRenwande der Waben-
korper (welche oft eine héhere Wandstarke aufweisen) aktiv am Warmetausch teil — es eignet
sich Annahme 2 (Tabelle 4-1) zur Abbildung des Systems. Wird hingegen z.B. nur ein einzelner
Wabenkorper betrachtet, nehmen die AuRenwdnde kaum am Warmeaustausch teil — es eignet
sich stattdessen Annahme 3 zur Abbildung des Systems.

Der Keramikwerkstoff ist in der Realitdt pords und hat einen gewissen Gasanteil (siehe Tabelle
3-1). Die Stoffdaten der Keramik wurden vermutlich unter atmosphérischen Bedingungen er-
mittelt. Der Einfluss der Gaseigenschaften auf die Stoffdaten der Keramik wird nicht bertcksich-
tigt — Annahme 4.

Warmetransport
Die AuRenwande von Betten und Brennkammer vollsténdig isoliert. Ein Verlustwarmestrom wird

vernachlassigt (Annahme 11).

Prozessbedingungen
Die Temperatur der Brennkammer wird als konstant angenommen — Annahme 12. Es wird also

vereinfacht davon ausgegangen, dass durch den Brenner, eine Durchmischung des Gases in der
Brennkammer und einen gewissen Speicherterm der Brennkammer alle Schwankungen der
Temperatur ausgeglichen werden. Bei zu hohem Energieeintrag (autotherm) kénnte dieser Zu-
stand nur durch eine Bypassregelung erhalten werden. Da diese Regelung nicht abgebildet wird
und die Massenstrome je Halbzyklus konstant sind (Annahme 14) kann das Modell nur den al-
lothermen Betrieb abbilden.

Stoffeigenschaften

Bei hochverdiinnten Abgasen ist der Schadstoffanteil sehr gering. Der Einfluss des Schadstoffs
auf die Stoffdaten der Mischung wird vernachlassigt. Das Gas wird als inert (Annahme 20) und
die Zusammensetzung als konstant angenommen (Annahme 19). Das Gas ist diatherm, es nimmt
nicht am Strahlungsaustausch teil (Annahme 21).
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Tabelle 4-1: Liste der Annahmen und Vereinfachungen

Bereich

Annahme/Vereinfachung

Betteigenschaften

Stromungsdynamik

Warmetransport

Prozessbedingungen

Gaseigenschaften

GleichmaRBig verteilte Waben liber gesamten Bettquerschnitt (eindimensional)

AuBenwand der Wabenkérper in mittlerer Masse pro Wabe inkludiert

AuBenwand der Wabenkérper in mittlerer Masse pro Wabe nicht inkludiert
(Alternative zu Punkt 2)

Unporoser Feststoff

Temperaturunabhangige Dichte

Temperaturunabhangige Warmeleitfahigkeit

GleichmaRige Anstromung aller Waben

Hydrodynamische Einlaufstrémung am Eingang jedes Wabenkérpers

Thermische Einlaufstromung am Eingang jedes Wabenkdorpers

. Thermisch diinner Warmespeicher (im Basismodell)

Kein Warmeverlust liber den Bettumfang
Konstante Brennkammertemperatur Tgg
Konstante RTO Eintrittstemperatur Tgroein
Konstante Massenstrome je (gleichartigem) Zyklus
Umschaltzeit der Ventilstellung tyjappe = 0

. Wandtemperatur der Brennkammer gleich der Brennkammertemperatur: T,, gx = Tgk
. Wandtemperatur der Klappenbox gleich Eintrittstemperatur der RTO: T, xg = Trro,ein

Ideales Gas

Konstante Gaszusammensetzung
Inertes Gas (im Basismodell)
Diathermes Gas
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4.2 Basismodell: Thermisches Modell

4.2.1 Bilanzgleichungen

Gl. 4-2 und Gl. 4-3 zeigen die differenziellen Energiebilanzen des Basismodells mit den zugehori-
gen Abhédngigkeiten (zur besseren Lesbarkeit tiefgestellt ausgefiihrt). Die Geometrieparameter
g,und a, sind Uber die Lange verdnderlich, da das Bett aus unterschiedlichen Lagen bestehen

kann. Die Stoffdaten sind temperaturabhangig und fir den Feststoff wiederum wegabhangig,
um unterschiedliche Bettlagen abzubilden.

aT. 9T,
(1 - gb(x))' Psx) " Csxr) ot = (1 - gb(x))' /Is(x) o’
+ h(Nu(Re,Pr),/lg) Ay (i) (Tg - Ts) Gl 4-2
o, 9°T,
Ev) Potr,) Colr,) £ hoir)
T,
T Py, p) Colr,) Ueyr) T
+ h(Nu(Re,Pr),lg) ’ av(x) ’ (Ts - Tg) Gl 4-3
4.2.2 Anfangsbedingungen
Ts = Ts?x,t:o) Gl 4-4
Ty =Ty-0) Gl 4-5

4.2.3 Randbedingungen

Die Randbedingungen unterscheiden sich je nach Durchstrémungsrichtung des Warmespeichers.
Im HeilRgaszyklus erfolgt die Durchstrémung von links (x = 0) nach rechts (x = L;.4) — das Vorzei-
chen der Geschwindigkeit ist positiv. Im Kaltgaszyklus wird rechts nach links durchstromt - nega-
tive Geschwindigkeit. Fir den Festkorper gilt stets die Randbedingung, dass kein Temperatur-
gradient existiert. Die Randbedingungen der Gasphase ergeben sich aus der Bilanz der Warme-
strome an die Systemgrenze. Der konvektive Warmestrom von aul3en ist gleich dem konvektiven
Warmestrom nach innen plus dem Warmeleitungsterm nach innen. Am Bettaustritt sind die
konvektiven Terme identisch und es ergibt sich ein Temperaturgradient von Null.
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Randbedingungen im HeilRgaszyklus (sign{u) = 1)

beix=0
A(xmo) 887; =0 Gl 4-6
Ayl x-o) aa% = Pylr,p) " Colr,) " Uip,)” (Tg - TBK) Gl 4-7
und bei x = L.
Aty aa_l; =0 Gl 4-8
2 % =0 Gl 4-9

Randbedingungen im Kaltgaszyklus (sign(u) = -1)

beix=0
T, _
;i’s(xzo) ’ ax - Gl 4-10
JoT
g9 _
ﬂg(TgFO) ox 0 Gl. 411
und bei x = L.
oT,
Z’S(X:me) ’ ax =0 Gl. 4‘12
oT
Ao, xetn) " = Polry)Colr,) Uip,) (T, = Teroun) Gl 4-13

4.3 Modellerweiterung: Thermisch dicke Warmespeicher

Zu Beginn dieses Kapitels wurde festgestellt, dass die Annahme der Warmespeicher als ther-
misch diinn weitgehend zutreffend ist, das Kriterium Bi < 0.1 jedoch im Einzelfall nicht erfillt
wird. Dann muss ein Temperaturprofil im Festkdrperquerschnitt angenommen werden.

Die eindimensionale Energiebilanz ergibt mittlere Temperaturen von Festkérper T, und Gas T,
an der Stelle x, der Warmetbergang bezieht sich jedoch auf die Wandtemperatur des Feststoffs
T, und die mittlere Temperatur des Gases T, an der Stelle x. Bei bekanntem Temperaturprofil
kann die Wandtemperatur ermittelt werden.
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4.3.1 Temperaturprofil in thermisch dicken Kérpern

Der Verlauf der dimensionslosen Temperatur 0 Gber die Koordinate n (0 < 1 < Lpq,) 18sst sich
fiir einfache Korper (Kugel, unendlich ausgedehnte Platte) nach Cengel (2007) nach Gl. 4-16 und
Gl. 4-18 beschreiben.

Es werden Index o fur die Kerntemperatur T,, Index w fur die Wandtemperatur Ts,, und Index
n fur die profilabhdngige Temperatur T, verwendet.

Ts,o = Ts,r] (77 = 0) Gl 4-14

Ts,w = 'Ts,n (77 = Lchar) Gl 4-15

Temperaturprofil in einer Platte

Fiir eine unendlich ausgedehnte Platte gelten Gl. 4-16 und Gl. 4-17. Die charakteristische Lange
Lehar ist gleich der halben Wandstédrke. Parameter A, beschreibt die Profilform. (Cengel, 2007, S.
230) (Heisler, 1947)

T -T .
g,,=—"1—>"" g'wzcos(ﬂ‘ HJ

o Ts,o - "rg,oo Lchar Gl 4‘16
mit A, -tan(4,) = Bi Gl. 417

Temperaturprofil in einer Kugel

Fir eine Kugel gelten Gl. 4-18 und Gl. 4-19. Die charakteristische Ldnge Ly ist gleich dem hal-
ben Durchmesser. (Cengel, 2007, S. 230) (Heisler, 1947)

T -T .
0., = S 9 o sin[—/11 77] ) ( Lopar ]
TS,O - Tg,oo Lchar 2’1 77 Gl 4'18
mit 1— A -cot(4, )= Bi Gl. 419

Glltigkeitsbereich
Grundlage dieser Gleichungen ist die analytische Losung der transienten Erwdarmung nach Heis-

ler (1947) als unendliche Reihe. Sie beschreibt die dimensionslose Temperatur 0 als Funktion der
Koordinate 1 und der Fourier-Zahl Fo als dimensionslose Zeit. Obige Gleichungen ergeben sich
aus der Einterm-Naherung dieser Reihe, welche fiir Fo > 0,2 als gute Ndherung gilt. Die Abwei-
chung betragt unter zwei Prozent (Cengel, 2007, S. 230).

A, t
Fo = .
c,-p L2 Gl. 420

char

Um die Giiltigkeit fir den Anwendungsfall zu prifen wird Gl. 4-20 nach t umgestellt und es wer-
den Richtwerte eingesetzt. Gl. 4-21 zeigt, dass die kritische Zeit etwa eine Sekunde betragt und
diese somit viel kleiner als die Halbzykluszeit t ist.
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&P g2

char

1000 - 2700
~—7-o,oozz =1,08 s

t>o0,2-
o 2 Gl 4-21

=0,2

N

4.3.2 Bestimmung der Wandtemperatur T ,, fiir das Modell
Oben wird T , (17, T, Tg’oo), die Festkdrpertemperatur als Funktion der Kerntemperatur und
der Bulkgastemperatur, angegeben. Fiir die Einbindung in das Modell wird TS,W(TS, Tg), die

Wandtemperatur als Funktion der mittleren Festkérpertemperatur und der mittleren Gastempe-
ratur, benotigt. Die Herleitung wird nachfolgend in ihren Grundziigen beschrieben.

Durch Integration der Temperatur (iber die charakteristische Linge erhdlt man die mittlere
Temperatur Ts(Ts,Ol Tg_oo).

Lepar

- |\T. \n,T. ,T _J)d
Lepar ,,'L S’n( e g’w) 7 Gl. 4-22

1

Ts (Ts,o ’ Tg,w ) =

Das Ergebnis aus Gl. 4-22 wird auf T,o(Ts, Ty ) umgeformt. Die Ausgangsgleichung
Ts,n(n' TS,O,Tg_OO) (entspricht Gl. 4-16 oder Gl. 4-18) wird mit 1 = L pq zU TS_W(TS,O,Tg,OO) und
wird weiter zu T o(Ts w, Tg,0) umgeformt. T, wird durch Gleichsetzen eliminiert. Durch Um-
formen erhdlt man T, (Ts, Ty o)

Die Gleichungen von Heisler und Cengel beziehen sich auf umstréme Einzelkérper. Im Profil-
formparamater A, steckt Uber die Biot-Zahl Bi der Warmeubergangskoeffizient h. Der Warme-
Ubergangskoeffizient bezieht sich beim umstrémten Einzelkdrper auf die Wandtemperatur Ty,
und die Bulkgastemperatur T, .,. Beim durchstrémten Kanal bezieht sich die Warmelbergangs-
zahl auf die Wandtemperatur T;,, und die mittlere Gastemperatur T,. Damit gilt fir die Umle-
gung auf den Kanal:

T

9| durchstrémter Kanal 9, umstrémter Einzelkorper Gl 4-23

Damit erhélt man fir den durchstromten Kanal Ty ,,, (Ts, Ty) .

Wabenkdrper
Im Warmeulbergangsteil der Energiebilanz wird fir Wabenkorper die Wandtemperatur analog
der Gleichung fir eine Platte eingesetzt.

—_ 21 .

S>W |Wabenkérpe r - m

(T, -T,)+T, =2 (T, -T,)+T, Gl 424

Der Vorfaktor A sollte zweckmaRig direkt als Funktion der Biot-Zahl angegeben werden. Eine
explizite Darstellung ist jedoch nicht moglich. Deshalb wird der Vorfaktor durch einen Fit abge-
bildet. Fiir o < Bi < 1 gilt mit guter Naherung:
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# 0,8809

=1-0,2649- Bi Gl 4-25

Wabenkorper

Schittgut
Fiir Schittgut wird die Gleichung analog zur Kugel verwendet. Bei der Integration wahrend der

Herleitung ergibt sich ein Integralsinus.

sin(4,)

" Kugel Smlntegra I(A, )'(Ts -1 )+ I,=4 ‘(Ts -1 )+T

g Gl. 426

Der Vorfaktor wird ebenfalls zweckmaRig mit einem Fit abgebildet werden. Fir o < Bi < 1 gilt Gl.
4-28. Dazu wurde der Integralsinus mit einer Taylorreihenentwicklung 4. Ordnung angenahert
(Gl. 4-27).

4 k
SinIntegral(A )= LRk
g zo 2k+1 2k+1) ' Gl 4-27
Kugel = 1 02731 Bi®* Gl. 4-28

Allgemein
Die Funktionen der Wandtemperatur von Wabenkdrper und Kugel weichen maximal 1,1 Prozent

voneinander ab und beinhalten bereits eine Vereinfachung mit Abweichungen von bis zu zwei
Prozent. Es lasst sich daher eine allgemein giiltige Naherungsformel zur Berechnung der Wand-
temperatur in durchstromten Betten, giiltig flir o < Bi < 1, definieren. Hierzu wird der Mittelwert
der beiden Faktoren und Exponenten verwendet und eingesetzt:

=T, +0,2690 - Bi®*** (T, - T,) Gl. 4-29

W lal lg emein
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4.4 Modellerweiterung: Warmestrahlung

4.4.1 Strahlungsaustausch der Bettstirnflachen

Die Bettstirnfliche auf der Brennkammerseite wird vollstandig von dieser umschlossen. Gleich-
ermallen wird die Bettstirnfliche auf Klappenboxseite vollstandig von letzterer umschlossen.
Der Strahlungsaustausch zwischen Stirnflaichen und Umhillung entspricht dem Strahlungsaus-
tausch zwischen zwei Flachen konstanter Temperatur. Gl. 4-30 beschreibt den Nettowar-
mestrom zwischen zwei Flachen mit einer Strahlungsaustauschzahl C,, und der Differenz der
Temperaturen in der vierten Potenz. Sie ergibt sich iber eine Warmebilanz aus Gl. 2-12.

T:uBK
NS

w, KB

-

Abbildung 4-2: Schematische Darstellung: Strahlungsaustausch der Bettstirnflichen mit den umgebenden Kammern.

q..=C.,- (T24 -T? ) Gl. 4-30

Fiir den Austausch zwischen einer Flache A, mit dem Emissionsgrad €, und einer diese vollstandig
umhillenden Flache A, mit Emissionsgrad &, gilt Gl. 4-31. (Kabelac & Vortmeyer, 2013, S. 1090):

C =
o1 A (1
g A, \g, Gl. 4-31
Fir die Berechnung von C,_, wird angenommen, dass die Flache der Bettstirnflache viel kleiner

als jene der Umhiillung ist. Fir diesen Grenzwert ist der Strahlungsaustauschzahl gleich dem
Emissionsgrad der kleinen Flache C._,= o - & und damit gilt im Modellsystem C,_,= o - &,

Es ergeben sich folgende zyklusunabhdngige erweiterte Randbedingungen fiir die Feststoffbi-
lanz.

T,
ﬂ’s(x:o) ’ ax = gs O (Ts?x=o) - T\:/‘,KB) Gl 4-32
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aT
S(X=LBett) ) ax = 85 O (T;EX=LBEH) - T‘:"’BK ) Gl- 4_33

4.4.2 Strahlungsaustauch innerhalb einer Wabe

Eine Wabe wird als geschlossene, zylinderférmige Hiille betrachtet. Zur Berechnung des Strah-
lungsaustauschs lber die Net Radiation Method (siehe Abschnitt 2.2.4) wird die Flache in finite
Anzahl von Flachen gleicher Temperatur unterteilt. Die Eintritts- und Austrittséffnung, respektive
die Stirnflachen des Zylinders werden als schwarze Kérper mit der Temperatur der umgebenden
Kammer (Brennkammer, Klappenbox) angenommen (siehe Abbildung 4-3). Die Emissivitat € der
Keramik wird mit 0,9 abgeschatzt (mithilfe von Werten anderer Nichtmetalle von Kabelac (2013,
S. 1087)). Die Auflésung der aquidistanten Diskretisierung wird abhangig von Geometrie der
Wabe gewahlt. Die Flache eines Zylindermantelrings darf gleich zweimal der Zylinderstirnflache
sein (Gl. 2-18). Mit diesem Kriterium wurden bei unterschiedlichen Testldufen gute Ergebnisse
erzielt, die keinen Einfluss der 6rtlichen Diskretisierung aufwiesen.

Abbildung 4-3: Schematische Darstellung: Strahlungsaustausch innerhalb einer Wabe. Vereinfachte Betrachtung als
Zylindergeometrie. Zerteilung der Oberflache in Teilflichen konstanter Temperatur. Keramikoberflachen als graue
Korper, Ein- und Austrittsflachen als schwarze Strahler.

A

Zylindermantelring — 2 AZylinderstrnﬂiiche Gl. 4-34

Der Strahlungswarmestrom wird als Quellterm in der Energiebilanz berlicksichtigt und muss ite-
rativ bestimmt werden. Nach einem Simulationsdurchlauf ohne Strahlungsquellterm wird ein
mittleres Temperaturprofil Gber einen Vollzyklus (gemittelt nach der vierten Potenz) berechnet
und mit der Net Radiation Method die Quellterme als Funktion der x-Koordinate berechnet. Im
folgenden Simulationsdurchlauf werden die Quellterme in der Energiebilanz berticksichtigt. Die
Iteration konvergiert schnell in etwa drei bis finf Iterationsschleifen.

Die verwendeten Beziehungen fiir die Konfigurationsfaktoren sind im Anhang nachzulesen.

4.4.3 Strahlungsaustausch innerhalb einer Schiittung
In Schittungen wird der Strahlungsaustausch durch eine effektive Warmeleitfahigkeit (siehe
Abschnitt 2.2.4) bericksichtigt.

4.5 Modellerweiterung: Thermische Oxidation im Festbett

Der Umsatz des Schadstoffs in einer RTO erfolgt in der Brennkammer. Ein Teil des Umsatzes
kann schon davor im heilRen Bereich des Betts erfolgen. Um die Reaktionswdarme daraus im
thermischen Modell zu erfassen wird ein Reaktionsquellterm im Gas ins Modell aufgenommen
(vgl. Gl. 2-89).
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Aufgrund der geringen Verweilzeit im heiflen Teil des Betts ist der Umsatz im Bett X4 gering.
Die Konzentration C, wird deshalb gleich der Bett-Eintrittskonzentration Cy kaitein (ist gleich der
RTO-Eintrittskonzentration Cy4 rro,ein) angenommen. Durch diese Annahme ist es nicht notwen-
dig, die lokale Konzentration liber eine Stoffmengenbilanz zu berechnen.

X, =o0 Gl 4-35
Daraus und mit der Arrhenius-Gleichung (GI. 2-61) ergibt sich fiir die Reaktionsrate der Kompo-
nente A:
dc &
m_ A n _ RT, n
_rg - dt = k. A kalt,ein — ko e . A kalt,ein Gl 4_36

Und damit fr den Quellterm in der Energiebilanz (bezogen auf das Bettvolumen):

EE

aq, RT,
b _ g n
=&, '(_ AHR)' ko-e " - C i ein

at Reaktion Gl . 4_37

4.6 Druckverlustmodell

Zur Berechnung des Druckverlusts werden die Gleichungen aus Abschnitt 2.4 verwendet. Im
Modell fir den RTO-Betrieb wird der Druckverlust pro Halbzyklus berechnet. Dazu wird jeweils
ein mittleres Temperaturprofil berechnet. Das Bett wird lber die Lange diskretisiert und der
Druckverlust durch Rohrreibung bzw. durch den Schittungswiderstand in jedem Teilstlick be-
rechnet. Die Summe von Rohrreibungs-, Eintritts- und Austrittsdruckverlusten ergibt den Druck-
verlust eines Betts je Halbzyklus. Der Gesamtdruckverlust beider Betten summiert sich aus dem
Druckverlust eines Kaltzyklus und eines HeiBzyklus. Zur Bestimmung des Gesamtdruckverlusts
Uber die RTO missten zusatzlich der Druckverlust von Brennkammer, Klappenbox und Rohrlei-
tung bestimmt werden.

4.7 Dimensionsloses Modell: Temperatur-Effizienz einer RTO mit mehrlagi-

gen Betten im symmetrischen und asymmetrischen Betrieb

In Abschnitt 0 werden die Grundlagen zur dimensionslosen Beschreibung eines Regenerators
gezeigt. In der Praxis werden Festbetten aus Abschnitten unterschiedlicher Geometrien und Ma-
terialen zusammengesetzt. Nachfolgend wird eine einfache Methode zur Beschreibung solcher
Anordnungen gezeigt.

Zur Beschreibung einer RTO wir nun der dimensionslose Raum nach Gl. 2-103 aus Abschnitt
2.7.2 verwendet. Ziel ist die Vorhersage der Temperatur-Effizienz zur Anlagenbewertung.

Ny = f(NTU ., U, , AF) Gl 2-103
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4.7.1 Schritt 1: Betrachtung der einzelnen Lagen

Dazu werden zuerst fiir jeden Abschnitt ein NTU-Wert und ein UF-Wert fir einen Halbzyklus
bestimmt. Fir die temperaturabhangigen Werte wird vereinfacht die Temperatur in der Ab-
schnittsmitte eingesetzt. Zur einfachen Ermittlung dieser Temperatur wird ein stationares, linea-
res Temperaturprofil im Bett angenommen.

Die Temperatur erhalt man aus der linearen Interpolation.

Tg,heiﬁ,ein _Tg,kalt,ein x

T=T , .. - 4
i = L g heif ein L, i Gl. 4-38

Wabenkérper
Die Nusselt-Zahl fur thermisch und hydrodynamisch ausgebildete Stromung im quadratischen

Kanalquerschnitt betragt bei konstanter Warmestromdichte 3,61 (Shah & London, 1978). Der
Warmelbergangskoeffizient wird in Gl. 4-39 als Funktion dieser Nusselt-Zahl eingesetzt. In der
CTP GmbH wird zur Dimensionierung der Normvolumenstrom pro Wabenkorperquerschnittsfla-
che verwendet.

h
——

3)61.19(’1—})J.avi'Li
d,,

1
B

NTUi,kalt (oder heif) = V . p
N,i g,N,i .

A

q,Wabenkdérpe r

kalt (oder heif) Gl 4-39

VN 'pg,N c (
A g
q,Wabenkérper

Ps,i € (’1—;) (1_‘9b,i)'Li

UE,kalt(oder heif)

kalt (oder heif}) Gl 4-40

4.7.2 Schritt 2: Kombination der Lagen
Die Kombination der einzelnen Abschnitte erfolgt nach:

Npayer

NTU gesamt , kalt (oder heif3) = Z NTU,

kalt (oder heif ) Gl 4-41

UFgesamt,kalt (oder heif}) = [ Z lJl:i_1 J
kalt (oder heif3) Gl 4-42
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Anschliefend wird der Asymmetrie-Faktor bestimmt:

- T UF NTU

gesamt

AF VN,heiﬁ [_ UFgesamt ,heifs — NTU gesamt ,kalt ]
Gl 4-43

VN,kalt gesamt ,kalt gesamt ,heif$
4.7.3 Schritt 3: Potenzansatz zur Beschreibung der inneren Temperatur-Effizienz
Zur Beschreibung der inneren Temperatur-Effizienz aus dem dimensionslosen Raum wird ein
Potenzansatz gewahlt. Der funktionale Zusammenhang zwischen den Kennzahlen nrinnen
NTUgesamekate UFgesamtkaie UNd AFgesqme Wird in Gl. 4-44 mithilfe der Parameter C, m, n und o
beschrieben. In der gewadhlten Form stellt die Konstante C einen oberen Grenzwert fir die
Effizienz dar. Die Exponenten m, n und o skalieren den Einfluss der weiteren Kennzahlen.

nT,innen = C - NTU "

gesamt ,kalt

’ Uanesamt Jkalt AFgDesamt Gl 4‘44
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5 IMPLEMENTIERUNG

Die Implementierung erfolgt in MATLAB 2014a ohne zusatzliche Toolboxen, nachfolgend kurz
Matlab genannt.

In Matlab gibt es zwei vorimplementierte Funktionssets zum Lésen von partiellen Differential-
gleichungen (PDGL, engl. Partial Differential Equation, PDE). Die PDEPE Funktion |6st Anfangs-
und Randwertprobleme von Systemen parabolischer oder elliptischer PDGLs in einer raumlichen
Dimension und ist im Standardfunktionsumfang von MATLAB enthalten. Uber eine riumliche
Diskretisierung wird das PDGL System in ein System gewohnlicher Differentialgleichungen
(GDGL, engl. ordinary differential equation, ODE) tberflhrt (Skeel & Berzins, 1990). Die Integra-
tion wird mit Hilfe des potenten ODE15S Losers (Shampine & Reichelt, 1997) approximiert, der
selbstandig dynamisch eine Zeitdiskretisierung durchfiihrt um einen angegebene Fehlertoleranz
einzuhalten. Der Solver verwendet dazu eine finite Differenzen Methode. Die parametrisierte
Eingabeform des PDEPE Loser-Sets unterstiitzt die Berechnung der Bilanzgleichungen (siehe Ab-
schnitt 5.2 Problemdefinition in Matlab PDEPE). Die zweite Moglichkeit ist die Verwendung der
PDE-Toolbox. Diese bedingt den Erwerb einer zusatzlichen Lizenz. Sie benutzt finite Elemente
Methoden um PDGL-Systeme in zwei rdumlichen Dimensionen zu I6sen. Zur Implementierung
wurde erstere Variante mit PDEPE ausgewahlt.

Als Hilfsmittel zur Codeentwicklung wurde die Versionsverwaltungssoftware Git verwendet.

5.1 Vorgangsweise

In einem ersten Schritt wurde das pseudo-homogene Modell mit konstanten, temperaturunab-
hangigen Stoffdaten und konstanter Geschwindigkeit implementiert. Es folgte ein sukzessiver
Ausbau zum thermischen Modell, wie in Kapitel 4 beschrieben. Parallel dazu wurde schrittweise
auf Plausibilitdat geprift und wenn moglich verifiziert. Performanceschwachstellen wurden mit
Matlab Profiler ausfindig gemacht.

1. Pseudo-homogenes Modell mit konstanten Koeffizienten (einfache PDGL)

2. Vorzeichenwechsel der Geschwindigkeit in Schaltintervall (wechselnde Randbedingun-
gen)

Temperaturabhangige Stoffdaten fiir die Gasphase

Erweiterung zum heterogenen Modell (Erweiterung zu System von PDGL)

Erweiterung zu konstantem Massenstrom, u(p(T))

Skripte flir parametrische Plots

Performanceverbesserungsversuch: Koeffizienten nicht als f{T) sondern iterativ als f{x,t)

© N o Uk~ W

Performanceverbesserung: Ubergabeargumente statt globaler Variablen (Vergleich mit
Matlab Profiler)
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9. Optimierung des Solvers bzw. dessen Konvergenzverhalten: ODE-Solver variieren, ODE-
Solver Ordnung variieren, Toleranzen verfeinern

10. Datenstruktur fir verschiedene Falle (Case)

11. Temperatur-Effizienz: Empirische Beziehung und Auswertung der Simulation
12. Konvergenzhilfe fiir quasistationadren Betrieb (vorgegebenes Temperaturprofil)
13. Einfache graphische Benutzeroberflache (engl. Graphical User Interface, GUI)
14. Temperaturabhangige Stoffdaten fir Keramik

15. Langenabhdngige Stoff- und Geometriedaten

16. Verifikation: Diskretisierungseinfluss, Konvergenzverhalten

17. Druckverlustmodell

18. Erweiterung fiir Kugelschittungen

19. Modellerweiterung um Stoffbilanzen: RegelmaRiger — bis zur Abgabe der Arbeit unge-
klarter — Absturz des Solvers

5.2 Problemdefinition in Matlab PDEPE

5.2.1 Partielle Differentialgleichungen

Das Gleichungssystem wird dem PDEPE Loser in einer Standardform, wie in Gl. 5-1 dargestellt,
Ubergeben. Die Definition der Koeffizienten ¢, f und s wird im Code einzeln ausgefiihrt. Die
Ubergabe von mehreren Gleichungen, im Falle eines Gleichungssystems, ist durch die Ausfiih-
rung der Koeffizienten als Spaltenvektor ermdglicht (The MathWorks, 2014).

c(x,t,T,a—Tj . a—T
ox ) ot

=x" 9 x™ -f(x,t,T,a—TJ +s(x,t,T,a—TJ
ox ox ox Gl. 51

Die Gleichungen des Basismodells (Gl. 4-2 und Gl. 4-3), werden durch die Definition von ¢, f und
s nach Gl. 5-2 bis Gl. 5-5 definiert. Die erste Bilanzgleichung ist die Energiebilanz des Feststoffs
und die zweite jene des Gases. Somit entspricht T(1) der Feststofftemperatur T, und T(2) der
Gastemperatur T, und in weiterer Folge dTdx(1) der Wegableitung der Feststofftemperatur und
dTdx(2) der Wegableitung der Gastemperatur. In den nachfolgenden Gleichungen werden zu-
erst die allgemeine Darstellung und dann die entsprechende Matlab-Definition gezeigt. Parame-
ter m kann o, 1 oder 2 annehmen und ist fiir kartesische Koordinaten gleich Null, fiir Zylinderko-
ordinaten gleich Eins und Kugelkoordinaten gleich Zwei.

{(l—eb)-ps-cs

£ P, C,

}:[(l—gb)ﬁs-cs ; eb-pg-cg] Gl 5
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oT
(1_8b)'/15‘ .
f= aTaX :[(1—gb)./1s.dex(1) ; gb'ﬂg-dex(z)]
g
gb.ﬂg a_x Gl 5-3
h'av'(Tg_Ts)
= oT
’ _gb'pg‘cg‘u‘a—xg‘i'h'av-(Ts—Tg)
=[h-a,-(T2)-T()) ;
—& P, €, .u.dex(z)+h.av '(T(l)—T(z))] Gl 5-4
m=0=0 Gl 5-5

5.2.2 Randbedingungen

Die Randbedingungen werden ebenfalls in eine Standardform gebracht, wie Gleichung Gl. 5-6
zeigt. Eine linke und eine rechte Randbedingung muss definiert werden. Je nach Durchstro-
mungsrichtung missen die Randbedingungen angepasst werden. Die Koeffizienten p und g fur
die linke Randbedingung werden zu pl und gl (analog gelten pr und gr fir die rechte Randbedin-
gung). Der Term f'stammt aus der Definition der Differentialgleichung.

oT
p(X,t,T)'i'q(X,t)'f(x’trT’gj_0 Gl 5-6

Demonstration: Umformung der Randbedingung in Standardform

Zum Verstandnis wird die Umformung der Randbedingung Gl. 4-7 demonstriert. Bringt man alle
Terme auf die linke Seite erhalt man

oT
_pg'cg'u'(Tg_TBK)-'_/lg'axgzo Gl. 5-7

Nach der Erweiterung um &, lasst sich der Term f =¢, -ﬂg -a—g herausheben und man erhalt
X

man die Standardform

—8b-pg-cg~u~(Tg—TBK)+L~f=o

: p Gl. 5-8
und daraus folgt
p:_sb'pg'cg'u'(Tg_TBK) G1'5_9
und
g=1 Gl. 5-10
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Durchstromungsrichtung: von links nach rechts (Zyklus ,HeiR‘): u >0

Fiir das Basismodell gelten bei einer Durchstromung von links nach rechts Gl. 4-6 bis GI. 4-9 wel-
che in die Standardform gebracht zu Gl. 5-11 bis Gl. 5-14 werden.

pl= [_ £ P,C, '“?(Tg(x_o) _Tg,BK)

=[o ; —€b~pg-cg-u~(T1(2)—Tg,BK)] Gl 51
ql = {j =1 ;1] Gl. 5-12
pr= {ﬂ =[o ; o] Gl. 5-13
qr = {j =1 ;1] Gl 5-14

Durchstromungsrichtung: von rechts nach links (Zyklus ,Kalt‘): u <0
Fiir den Zyklus ,Kalt’ gelten Gl. 4-10 bis Gl. 4-13, welche in der Standardform zu Gl. 5-15 bis GlI. 5-
18 werden.

1=|"|=lo;ol
L P Gl. 5-15
1
l: =
1 L} bl Gl. 5-16
)
=
p _gb .pg Cg u.(Tg(X:L)_Tg,RTOein)
= [0 5T Ey Py CyrlU (Tr(z)_Tg,RTOein )] Gl 5-17
1
T :L}:[l 1l Gl. 5-18

5.2.3 Anfangsbedingungen
Die Anfangsbedingungen mussen fiir jeden Gitterpunkt definiert werden. T, und T, sind also
Zeilenvektoren mit der Lange der Gitterauflosung.

Ts,o
|-l

9,0

Gl. 5-19
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5.3 Uberlegungen zur Matlab Code Erstellung,

5.3.1 Globale Variablen
In Matlab kommt es zu einem Performance-Problem bei Verwendung globaler Variablen in Ver-

|II

bindung mit unterschiedlichen Workspaces (etwa ,,global” und , function”). Bei Aufruf einer glo-
balen Variable wird eine Kopie des Variablenobjekts im function-Workspace erstellt (sogenann-
tes ,copy on write“ Verhalten, zeitaufwindige Prozedur). Bei reinem Lesezugriff auf Ubergabe-
argumente wird keine Kopie im Workspace erzeugt (schnellere Variante). Die Ubergabe von Pa-
rametern zu sehr hiufig aufgerufenen Funktionen (etwa bei einer Iteration) sollte mit Uberga-
beparameter ausgefiihrt werden. Globale Variablen sind generell zu vermeiden, um Verwechs-

lungen von globalen und lokalen Variablen vorzubeugen. (Hull, 2014)

5.3.2 Objektorientierung

Matlab bietet die Moglichkeit der objektorientierten Programmierung. Objektklassen sind etwa
flir Wabenkorpereigenschaften anwendbar. Z.B. ,properties” fir Geometrie, Temperatur und
Polynomfaktoren fiir temperaturabhédngige Warmekapazitat, ,,methods” zur Berechnung der
Warmekapazitat. Die Verwendung von Objekten bringt jedoch eine deutliche Erhéhung der
Laufzeit mit sich, die Verwendung von Structs und Tensorvariablen ist zu bevorzugen.
(Shure, 2014)

5.3.3 Verwendung von Polynomfits

Temperaturabhangige Stoffeigenschaften von Mischungen missen teilweise ber komplexe
Mischungsregeln berechnet werden. Um den Rechenaufwand zu minimieren ist es sinnvoll, vor
dem Simulationsdurchlauf die Stoffeigenschaften lGber den gesamten auftretenden Temperatur-
bereich zu berechnen und mit einem Polynomfit zu beschreiben. In der Simulation wird nur das
Polynom ausgewertet, was zu einer Reduktion des Rechenaufwands fiihrt.

Die in Matlab vorimplementierte Funktion zur Auswertung von Polynomfunktionen — polyval —
fihrt mehrere zeitintensive Validierungen der Eingangsargumente durch. Zur Reduktion der
Laufzeit ist es sinnvoll die Polynomauswertung direkt in einem ,,Einzeiler” zu programmieren.
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6 MODELLVERIFIKATION

6.1 Einfluss der Diskretisierung

6.1.1 Weg-Diskretisierung

Einfluss auf thermische Effizienz (Quasisationarer Fall)
Zur Darstellung des Einflusses der Wegdiskretisierung in x wird zunachst die thermische Effizienz

im eingeschwungenen Zustand Uber die Zahl der Gitterpunkte aufgetragen. Prozess-, Anlagen-
und Simulationsparameter sind in Tabelle 6-1 dargestellt. Abbildung 6-1 zeigt, dass fiir diesen
typischen Anlagenzustand bereits mit sehr wenigen Gitterpunkten eine gute Vorhersage der
thermischen Effizienz erreicht wird. Bereits 30 Gitterpunkte liefern fir die Praxis ausreichend
genaue Ergebnisse (Relative Abweichung zur diskretisierungsunabhéanigen Lésung ca. 0,03 Pro-

zent).

Tabelle 6-1:Simulationsparameter zur Quantifizierung des Weg-Diskretisierungsfehlers, Quasistationarer Betrieb

Parametergruppe Parameter Einstellung
Prozessparameter Theig ein 800°C
Tkalt,ein 20°C
Volumenstrom heifl 100 Nm3/h/Wabenkéorper
Volumenstrom kalt 100 Nm3/h/Wabenkéorper
Druck p 1075 Pa
Medium Luft
Schaltzeit r 120s
Anlagenparameter Bettkonfiguration 5x N50/NT/300mm
Modellparameter Strahlungsaustausch Bettstirnflachen Ja
Strahlungsaustauch innerhalb Wabe Nein
Mittlere Geometrie des Wabenkdorpers Ja
Simulationsparameter Simulationsdauer 14*Schaltzeit
Anfangsbed. fiir Quasistationaritit optimieren Ja
x-Auflosung variabel
Relative Fehlertoleranz 0,0001
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Abbildung 6-1:Einfluss der x Diskretisierung auf die thermische Effizienz.
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Einfluss auf Temperaturprofil (im Anfahrbetrieb)

Um den Einfluss der Diskretisierung auf hochdynamische Prozessbedingungen zu testen wird ein
kaltes Bett zehn Halbzyklen mit denselben Stromen wie oben beaufschlagt. Die veranderten
Simulationsparameter sind in Tabelle 6-2 dargestellt. In Abbildung 6-2 ist die Temperatur in der
Bettmitte nach zehn Schaltzeiten Uber die Anzahl der Gitterpunkte aufgetragen. Ab etwa 150
Gitterpunkten wird der Diskretisierungsfehler verschwindend gering (Relative Abweichung zur
diskretisierungsunabhanigen Lésung < 0,1 Prozent).

Tabelle 6-2: Simulationsparameter zur Quantifizierung des x Diskretisierungsfehlers. Anfahrbetrieb.
(Abweichungen zu Tabelle 6-1)

Parametergruppe Parameter Einstellung
Simulationsparameter Simulationsdauer 10*Schaltzeit
Anfangsbedingung T,=293,15K
306 |
IS
3055 & L=
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Abbildung 6-2: Einfluss der Diskretisierung auf die Gastemperatur in der Bettmitte.
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Woahl der Anzahl der Gitterpunkte
Um eine Auswahl der Anzahl der Gitterpunkte zu treffen werden die obigen Ergebnisse inter-

pretiert. Die thermische Effizienz kann bereits mit 30 Gitterpunkten gut bestimmt werden. Flr
ein korrektes Temperaturprofil sind jedoch mindestens 150 Gitterpunkte notig. Abweichungen
im Temperaturprofil werden also in der Berechnung der thermischen Effizienz geglattet. Um
reproduzierbar genaue Ergebnisse zu garantieren sollten 150 Gitterpunkte verwendet werden.
Es handelt sich um einen guten Kompromiss zwischen Simulations-Laufzeit und Genauigkeit, da
selbst eine viel hohere Anzahl an Gitterpunkten nur einen minimalen Genauigkeitsgewinn be-
wirken. Abbildung 6-3 zeigt die Abhangigkeit der Simulations-Laufzeit. Wie durch die zusatzlich
eingezeichneten linearen Regressionen erkennbar wird eine lineare Abhadngigkeit beobachtet.

Nach obiger Diskussion wird eine Auflésung von 100 Gitterpunkten pro Meter empfohlen. Mit
vorliegendem Rechnersystem wird eine moderate Simulations-Laufzeit von etwa zwei bis drei
Minuten bendtigt. (etwa 5e-4 bis 8e-4 Sekunden pro Gitterpunkt pro simulierte Sekunde)

450
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0 T T T 1
0 100 200 300 400

Gitterpunkte

Simulations-Laufzeit [s/

Abbildung 6-3: Simulations-Laufzeit (iber der Anzahl der Gitterpunkte. Rautenformig die Simulationsdurchlaufe aus
Abbildung 6-1, quadratisch die Simulationen zu Abbildung 6-2.
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6.1.2 Zeit-Diskretisierung:

Die Zeit-Diskretisierung erfolgt automatisch durch den zugrundeliegenden ODE-Solver (ode15s).
Als Kriterium dient eine Fehlertoleranz pro Zeitschritt, angegeben durch eine relative Fehlertole-
ranz und eine absolute Fehlertoleranz, von denen im Einzelfall die engere angewendet wird.

Zur Darstellung des Einflusses der relativen Fehlertoleranz auf das Temperaturprofil wird eine
Simulation Uber 10 Anfahrzyklen, wie bereits in Abschnitt 6.1.1, durchgefihrt. Abbildung 6-4
zeigt die Abhangigkeit der Temperatur in Bettmitte von der relativen Fehlertoleranz. Unter
0,0005 tritt kein Fehler mehr auf. Abbildung 6-5 zeigt den Einfluss auf die Simulations-Laufzeit.
Um mit Sicherheit jeglichen Zeitdiskretisierungseinfluss zu vermeiden wird eine relative Fehler-
toleranz von 0,0003 empfohlen.
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Abbildung 6-4: Temperatur in Bettmitte tber der Einstellung zur Relativen Fehlertoleranz des Solvers. Kein Fehler
unter einem maximalem relativen Fehler von 0,0005.
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Abbildung 6-5: Simulations-Laufzeit Gber der Einstellung zur Relativen Fehlertoleranz des Solvers.
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6.2 Konvergenz zum quasistationaren Zustand

Von besonderem Interesse ist der eingeschwungene, quasistationare Zustand. Zur Feststellung
der Konvergenz wird das Temperaturprofil eines Halbzyklus mit jenem des letzten selben
Halbzyklus verglichen. Als Konvergenzindikator wird die maximale Temperaturdifferenz iber die
Lange zur Zyklushalbzeit /2 verwendet.

Abbildung 6-6 zeigt die Temperatur-Effizienz Gber dem Konvergenzindikator AT,,q/). Perfekt
eingeschwungen ist die Simulation bei 96,651 Prozent Temperatur-Effizienz und einer Tempera-
turabweichung von o,07 K. Abbildung 6-7 zeigt fir selbige Ergebnisse die Temperatur-Effizienz
Uber die Anzahl der simulierten Halbzyklen. Hier ist das Konvergenzverhalten klar erkennbar.
Der Vergleich der Abbildungen zeigt, dass der gewdhlte Konvergenzindikator AT, ox/.) in der
Lage ist den Fortschritt des Einschwingens zu charakterisieren. Um eine relative Abweichung der
Effizienz von kleiner 0,1 Prozent zu erreichen wird das Konvergenzkriterium auf AT ax/2) < 0,5 K
festgelegt.

Daraus ergibt sich bei einer Auflésung von 100 Punkten/m und mit dem Konvergenzkriterium
von AT axir) < 0,5 K eine Genauigkeit der Temperatur-Effizienz von etwa *o,11 Prozent.

96,7 | 96,7 |
96,65 —O—s | 96,65 | ‘0’“ o
96,6 0: 96,6 : Q‘
o‘l |‘\o
—_— 96,55 ;l ® — 96,55 o=
X 2 X 1S
=, 96,5 Y == 96,5 &
=~ cl o = o lc
= 9645 ol = 96,45 L&
N | | N
S | | &
96,4 & 96,4 5
) [e)
96,35 =] : * 96,35 <& 1= : .
0 0,5 1 1,5 2 0 100 200
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Abbildung 6-6: Temperatur-Effizienz Giber dem Konver- Abbildung 6-7: Temperatur-Effizienz (iber Anzahl der
genzindikator. simulierten Zyklen.
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7 ERGEBNISSE UND VALIDATION

7.1 Temperaturwechseltest: Messung vs. Simulation

Die dynamische Simulation ist in der Lage den Temperaturverlauf in einem instationaren System
zu berechnen. Zur Validierung des Modells wird der Temperaturverlauf eines Temperaturwech-
seltests simuliert.

7.1.1 Der Temperaturwechseltest

Zur Charakterisierung von Wabenkorpern werden Temperaturwechseltests durchgefiihrt. Der
Versuchsaufbau wird in Abbildung 7-1 dargestellt. Ein Wabenkoérper wird abwechselnd von hei-
Rem Brennerabgas und kalter Frischluft von unten durchstrémt. Um eine gleichmaRige Anstro-
mung bezliglich Geschwindigkeits- und Temperaturprofil zu erreichen ist dem Koérper eine diinne
Flllkérper-Schittung vorgeschalten. Je ein Temperatursensor an Kanaleintritt und -austritt die-
nen zur Aufzeichnung des Temperaturprofils. Die Sensoren stehen im konvektiven Warmeaus-
tausch mit dem Gas und im Warmestrahlungs- sowie Warmeleitungsaustausch mit der Keramik.

Die Messergebnisse dienen der Bestimmung der Warmekapazitat des Wabenkérpers und der
Temperaturwechselbestandigkeit gegen thermisch induzierte mechanische Spannungen, die
zum Bruch der Keramik fiihren kénnen. Nachfolgend werden die Ergebnisse zur Validierung des
transienten Temperaturverlaufs verwendet.

A TUmgebung
T

aus

| Wabenkdrper

T, (t)
Schittung

A

Abwechselnd Brennerabgas
I" und Frischluft

Abbildung 7-1: Versuchsaufbau fiir Temperaturwechseltests.

7.1.2 Vergleich von Messdaten und Simulation des Temperaturwechseltests

Bei der Simulation des Temperaturwechseltests wird der gemessene Eintrittstemperaturverlauf
T,.in(t) als Randbedingung fir den Wabenkorper vorgegeben. Der Temperaturunterschied zwi-
schen Keramik am Austritt und Umgebung ist hoch, deshalb muss der Strahlungsaustausch zwi-
schen Keramikstirnseite und Umgebung beriicksichtigt werden (Abschnitt 4.4.1). Der Strahlungs-
austausch auf der Eintrittsseite ist gering, da die vorgeschaltete Schittung schnell die Gastempe-
ratur annimmt.
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7 Ergebnisse und Validation

Abbildung 7-2 zeigt einen Ausschnitt aus einem typischen Temperaturwechseltest zwischen
50°C und 300°C. Die rote Kurve bildet den gemessenen Temperaturverlauf am Eintritt (rote
x Symbole) nach und stellt den Gaseintrittstemperaturverlauf fur die Simulation dar. Der Tempe-
raturverlauf aus der Messung am Austritt (blaue + Symbole) wird mit dem Verlauf der Gasaus-
trittstemperatur (blau durchgezogen) und der Festkérpertemperatur am Austritt (blau strich-
liert) verglichen. Die Ergebnisse zeigen eine sehr gute Ubereinstimmung zur Festkérpertempera-
tur mit einer Standardabweichung von etwa 6 K. Die Standardabweichung von Messung und

Gastemperatur aus der Simulation betragt etwa 12,5 K. Es wird deutlich, dass die Temperatur
des Festkorpers detektiert wird und nicht jene des Gases.

Die Validierung des Modells durch Simulation des Temperaturwechseltests ist erfolgreich. Die

Simulation ist in der Lage den Temperaturverlauf qualitativ und quantitativ abzubilden bzw. vor-
herzusagen.

Im Test tritt eine maximale Temperaturanderung/Temperaturwechselbelastung von etwa 1,3 K/s
auf.
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Abbildung 7-2: Ausschnitt aus Temperaturwechseltest (2 Zyklen). Vergleich der Ein und Austrittstemperatur von Simu-

lation und Messung. Rot die Eintrittstemperatur, blau die Austrittstemperatur. Die x- und +-Symbole zeigen Tempera-
turen aus Messdaten.
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7.2 Temperatur-Effizienz: Empirische Beziehung vs. Simulation

Zur Auslegung der Warmeregeneration in RTO-Anlagen wird derzeit firmenintern eine empiri-
sche Beziehung verwendet, die einen Messdatenfit zur Abbildung der Temperatur-Effizienz dar-
stellt. Der Einfluss von einigen Prozess- und Anagenparametern wird etwa lber das Verhaltnis
zum Referenzzustand mit gefitteten Exponenten abgebildet. Die Beziehung ist Firmengeheimnis,
die Abhangigkeiten sind in Gl. 7-1 dargestellt. Zur Validation wird die Temperatur-Effizienz aus
der Empirischen Beziehung mit Simulationsergebnissen verglichen.

_ N T L L Tiroein + Th
nT _f N ’T ) Wabe’nLayer’ b’T +T ’
ref ref RTO,ein,ref BK ,ref

My ref " Cpgref  Ps
N )
My Cpy Py Gl. 71

7.2.1 Interpretation der empirischen Beziehung

Die genaue Betriebsweise bei Erhebung der Grunddaten fiir die empirische Beziehung ist nicht
bekannt. Es ist davon auszugehen, dass die Daten grof3teils mit Brennereinsatz aufgenommen
wurden. Das bedeutet einen héheren Heillgasstrom als Kaltgasstrom. Des Weiteren sind keine
genauen Angaben der vermessenen Betten bekannt, Rohstoffveranderungen und Fertigungsab-
weichungen werden nicht abgebildet. Insgesamt wird davon ausgegangen, dass die ermittelte
thermische Effizienz einen unteren Grenzwert darstellt.

Aus der Temperatur-Effizienz lasst sich ein Verlustwarmestrom ableiten. Der Energieeintrag zur
Aufrechterhaltung des Betriebs erfolgt durch thermische Oxidation oder durch den Brenner.
Wenn der gesamte Energieeintrag durch den Brenner geliefert wird ergibt sich ein definierter
zusatzlicher Masseneintrag durch Brennstoff und Verbrennungsluft. Es stellt sich ein Verhaltnis
der Massenstrome Mg /Mykqi: Nach Gl. 7.2 ein (ohne Bypassstrome). Dazu werden der Heiz-
wert HWjgs, die molare Masse des Brennstoffs Mps, der stochiometrische Sauerstoffbedarf
YBs,0»» und das molare Brenner-Luftverhaltnis A, benotigt.

TRTO.IZMS
_m el Cg TR10 ei ﬂ“r}/ -M ufi
.hﬁ :1+(1_777)'(TBK_TRTO,em)' HWW J1+ 22 MBS’(-)E) 21Lﬁ
Myt N8 BS Bs Y Gl 7-2

Als typische Konfiguration wird eine Anlage mit Tpx = 800°C und Trro..in = 20°C betrachtet. Die
isobare Warmekapazitat wird mit ¢, = 1,1 kJ/kg/K abgeschatzt. Gefeuert wird mit Methan (Heiz-
wert HWpgs =50 000 kJ/kg, molare Masse Mpgs=16, stochiometrischer Sauerstoffbedarf
Yss,0. = 2) und einem Verbrennungsluftverhaltnis Ap, = 1. Es ergibt sich ein Massenstromverhalt-
nis abhangig von der Temperatur-Effizienz nach Gl. 7-3. Bei 96 Prozent ergibt sich beispielswei-
s€ Mpeig/Myair = 1.0125.
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My Gl. 7-3
Des Weiteren konnen in der Praxis einige Nichtidealitaten in Aufbau, Betrieb und Vermessung
einer Anlage auftreten, die Einfluss die Temperatur-Effizienz nehmen und nicht in der empiri-
schen Gleichung erfasst sind. Eine Auflistung letzterer und die Einflussweise auf die Temperatur-
Effizienz zeigt Tabelle 7-1. Der Einfluss dieser GroRBen kann auch im Modell nicht bericksichtigt
werden.

Tabelle 7-1: Nichtidealitaten einer realen RTO-Anlage und deren Einfluss auf die Temperatur-Effizienz

Nichtidealitat Einflussweise

Blindstrome in Spalten der Wabenkdrperschlichtung Verringerung des Wirmeiibergangs bzw. der Ubertra-
gungsrate (enthalten in NTU)

Geometrieabweichungen der Wabenkdorper Verdnderung der Speicherarte (NTU) und der Bettkapa-
zitatsrate (UF)

Stoffdatenabweichungen der Wabenkérper Verdnderung der Bettkapazitadtsrate (UF)

Von der Auslegung abweichende Volumenstréme Verdanderung der Belastungsrate (NTU, UF)

UngleichmaRige Anstrémung des Betts Lokale Erh6hung der Belastungsrate (NTU, UF)

Keine Berlcksichtigung der Gaszusammensetzung und Verdnderung der Belastungsrate (NTU, UF)

Stoffdaten

Warmeverluste am Bettumfang Direkte Verringerung der Temperatur-Effizienz

Warmeverluste durch Abstrahlung an der Brennkammer- keine direkte Beeinflussung der Temperatur-Effizienz,

aulenwand aber Erhohung des notwendigen Energieeintrags.

7.2.2 Ergebnisse

Zum Vergleich der Simulation mit der empirischen Formel wird das Massenstromverhéltnis nach
Gl. 7-3 in die Simulation eingesetzt. Zur Gegeniiberstellung wurden unterschiedliche Prozess-
und Anlagenparameter variiert. Die Ausgangsparameter sind in Tabelle 7-2 zusammengefasst.
(Eine Liste der Betriebspunkte befindet sich im Anhang ,,Betriebspunkte®.)

Abbildung 7-3 zeigt den Vergleich der Temperatur-Effizienz aus empirischer Gleichung und Simu-
lation mit unterschiedlich feinen Wabenkorpern. Je weniger Kandle pro Reihe desto geringer die
Effizienz. Die Simulation mit Berlicksichtigung des zusatzlichen Brenner-Massenstroms zeigt gute
Ubereinstimmung. Ohne diese Beriicksichtigung erreicht man eine etwas hohere Effizienten. Bei
niedriger Effizienz (< 94 %) liegt die empirische Kurve zwischen den Grenzkurven des vollen
Brennerbetriebs und jener brennerlosen Betriebs.

Abbildung 744 zeigt die Ubereinstimmung von Simulation und Empirie bei der Sensitivitat zur
Zykluszeit, Abbildung 7-5 beim Einfluss der Brennkammertemperatur und Abbildung 7-6 beziig-
lich der Sensitivitdt auf die Anzahl der Lagen.

Beide Beziehungen zeigen sehr dhnliche Sensitivitdten auf die unterschiedlichen Parameter. Im
Mittel weicht die Effizienz aus der Simulation um -0,001197 mit einer Standardabweichung von
0,003586 ab. Die Abweichung liegt also im konvergenzbedingten Genauigkeitsbereich der Simu-
lationsergebnisse (vgl. Abschnitt 6.2). Die auBerordentlich gute Ubereinstimmung ist bemer-
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kenswert, da in der Praxis einige Nichtidealitdten in Aufbau, Betrieb und Vermessung einer An-

lage auftreten konnen die das Modell nicht abbildet (vgl. Tabelle 7-1).

Tabelle 7-2: Prozess-, Anlagen- und Simulationsparameter fiir Vergleich der Temperatur-Effizienz aus empirischer

Gleichung und Simulation.

Parametergruppe Parameter Einstellung
Prozessparameter Theig ein 800°C
Tait,ein 20°C

Volumenstrom heif
Volumenstrom kalt

100 Nm3/h/Wabenkéorper
100 Nm3/h/Wabenkéorper

Druck p 1075 Pa
Medium Luft
Schaltzeit ¢ 120s
Anlagenparameter Bettkonfiguration 1x N50/MK20/300mm,
4x N50/NT/300mm
Modellparameter Strahlungsaustausch Bettstirnflachen Ja
Strahlungsaustauch innerhalb Wabe Nein
Mittlere Geometrie des Wabenkdorpers Ja
Simulationsparameter Simulationsdauer bis quasistationar: 0,5K-Kriterium
x-Aufldsung 100 Punkte/m
Relative Fehlertoleranz 0,0003
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Abbildung 7-3: Vergleich der Temperatur-Effizienz aus Simulation und aus empirischer Formel. Sensitivitat zur Anzahl
der Waben/Reihe N.
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Abbildung 744: Vergleich der Temperatur-Effizienz aus Simulation (grau) und aus empirischer Formel (schwarz),
Sensitivitat zur Schaltzeit.
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Abbildung 7-5: Vergleich der Temperatur-Effizienz aus Simulation (grau) und aus empirischer Formel (schwarz), Sensi-
tivitdt zur Brennkammertemperatur

65



7 Ergebnisse und Validation

0,98 -
0,96 - ) —
E A/
=
0,94 - —&— Empirische Gleichung
Simulation (mit
Brenner-Massenstrom)
0,92 . . .
3 4 5 6

nLayer

Abbildung 7-6: Vergleich der Temperatur-Effizienz aus Simulation (grau) und aus empirischer Formel (schwarz), Sensi-
tivitat zur Anzahl der Lagen.

7.3 Pilotanlage: Temperatur-Effizienz und Druckverlust

Zur Validierung des Warmetransport- und des Druckverlustmodells wird der Betrieb einer Pilot-
anlage nachsimuliert. Das Festbett wurde einmal als Schlichtung von 5 Lagen Wabenkérpern und
einmal als Schiittung von 1 Zoll Berl-Sattel ausgefiihrt und kann somit zur Validierung von beider
Bettvarianten verwendet werden. Fir die Simulation werden gemittelte Messdaten aus Betrach-
tungszeitraumen geringer Betriebsschwankungen verwendet. Die Betriebsdaten werden in Ta-
belle 7-3 und Tabelle 7-5 dargestellt.

Neben der Validierung ist auch der Vergleich von Wabenk&rpern und Schiittung von Interesse. In
den Pilotversuchen wurden jedoch unterschiedliche Volumenstrome gefahren. Um einen direk-
ten Vergleich der Druckverluste zu ermoglichen werden die Druckverluste normiert. Die Waben-
korper werden laminar durchstromt, die Normierung erfolgt daher durch lineare Korrektur tGber
den Volumenstrom. Die Schittung wird turbulent durchstromt, die Normierung erfolgt daher
durch quadratische Korrektur lber den Volumenstrom. Eine Normierung der Temperatur-
Effizienz ist nicht ohne weiteres moglich. Fir die direkte Gegenliberstellung wurde eine zusatzli-
che Simulation des Wabenkérperaufbaus mit den Prozessparametern und den Bettdimensionen
des Schittungsversuchs durchgefiihrt (in der Tabelle als ,hypothetischer Wabenkorperversuch”
gekennzeichnet).

7.3.1 Wabenkérper
Tabelle 7-3 zeigt die Prozess- und Anlagenparameter der Pilotversuchs mit Wabenkorpern.

Die Ergebnisse sind in Tabelle 7-4 dargestellt. Die gemessene Temperatur-Effizienz ist héher als
jene der Simulation und der empirischen Beziehung, welche sehr gut tGbereinstimmen. In der
Praxis kommt es oft vor, dass zwischen Bettaustritt und Temperatur-Sensor fiir die RTO-
Austrittstemperatur ein Warmeverlust auftritt. Dadurch wird eine niedrigere Austrittstempera-
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tur Trro,qus gemessen so die Temperatur-Effizienz tberbewertet. Eine Quantifizierung dieses
Messfehlers ist nicht mehr moglich, da keine Warmeverluste vermessen wurden.

Der gemessene Druckverlust ist 25 Prozent hoher als der berechnete. Der absolute Fehler be-
tragt jedoch nur ein mbar und ist somit gering und die Ubereinstimmung wird als gut bewertet.

Tabelle 7-3: Prozess- und Anlagenparameter: Pilotanlage mit Wabenkorpern

Parametergruppe Parameter Einstellung
Prozessparameter Theig,ein 826°C (aus Messung)
Tkait,ein 55°C (aus Messung)
Volumenstrom heif 56,67 Nm3/h/Wabenkérper (aus
Messung)
Volumenstrom kalt 56,67 Nm3/h/Wabenkorper (aus
Messung)
Druck p 1075 Pa
Medium Luft
Schaltzeit ¢ 120s
Anlagenparameter Bettkonfiguration 2x N25/MK20/300mm,
3x N25/NT/300mm
Modellparameter Strahlungsaustausch Bettstirnflachen Ja
Strahlungsaustauch innerhalb Wabe Nein
Mittlere Geometrie des Wabenkorpers Ja

Simulationsparameter

Simulationsdauer
x-Auflosung

bis quasistationar: 0,5K-Kriterium
100 Punkte/m

Relative Fehlertoleranz 0,0003

Tabelle 7-4: Ergebnisse: Pilotanlage mit Wabenkdrpern

Parameter Messung Simulation Empirische GI.
Temperatur-Effizienz 0,954 0,935 0,937
Druckverlust [Pa] (normiert auf 66.67 510 413 -

Nm3/h/WK)

7.3.2 Schiittung Berl-Sattel

Tabelle 7-5 zeigt die Prozess- und Anlagenparameter des Pilotversuchs. Die Messung erfolgte bei
sehr geringem Schadstoffanteil und der Brennermassenstrom wurde nicht aufgezeichnet, daher
wird ein zusatzlicher Massenstrom durch den Brenner nach Gl. 7-3 angenommen. Fiir die Simu-
lation wurde der Warmelibergang erst nach der Rohranalogie und danach nach der Analogie
zum umstromten Einzelkorper berechnet. Die Berechnung des Druckverlusts erfolgte nach Gl. 2-
77 mit &um = 383,49 (abgeleitet aus Herstellerangaben) und redundant mit der Beziehung nach
Ergun.

Die Ergebnisse werden in Tabelle 7-6 prasentiert. Die gemessene Temperatur-Effizienz von
0,887 stimmt sehr gut mit dem Simulationsergebnis mit der Analogie zum umstromten Einzel-
korper von 0,891 liberein. Sowohl die Druckverlustberechnung nach Ergun als auch die Warme-
Ubergangsberechnung nach der Rohranalogie sind weit abgeschlagen. Beide stiitzen sich auf die
Verwendung des Kugeldurchmessers gleicher (Einzelkérper-) Oberfliche d,,. Dieser ist offen-
sichtlich nicht zur Beschreibung von Berl-Satteln geeignet.
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Tabelle 7-5: Prozess- und Anlagenparameter: Pilotanlage mit Berl-Sattelkérpern

Parametergruppe Parameter Einstellung
Prozessparameter Theig ein 812°C (aus Messung)
Tkalt,ein 85°C (aus Messung)

Anlagenparameter

Modellparameter

Simulationsparameter

Volumenstrom heif
Volumenstrom kalt
Druck p

Medium

Schaltzeit t
Bettkonfiguration

Strahlungsaustausch Bettstirnflachen
Strahlungsaustauch innerhalb Wabe
Mittlere Geometrie des Wabenkorpers
Simulationsdauer

x-Auflosung

70,8 Nm3/h/Wabenkérper (berechnet)
69,1 Nm3/h/Wabenkérper (aus Messung)
1075 Pa

Luft

120s

L, =1,2m, 1 Zoll Keramik Berl-Sattel
(hypothetischer WK-Versuch: 1x
N25/MK20/300 mm, 1x N25/NT/300mm)
Ja

Nein

Ja

bis quasistationar: 0,5K-Kriterium

100 Punkte/m

Relative Fehlertoleranz 0,0003
Tabelle 7-6: Ergebnisse: Pilotanlage mit Berl-Sattelkérpern
Parameter Messung  Simulation Simulation Simulation
Rohranalogie Einzelkdrper-Analogie »hypothetischer Wa-
benkorperversuch”
Temperatur- 0,887 0,771 0,890 0,895
Effizienz
Druckverlust [Pa] 1169 1196 nach Gl. 2-77 mit 1208 nach GI. 2-77 mit Her- 376

(normiert auf 66,67
Nm3/h/WK)

Herstellerangaben, 219
nach Ergun)

stellerangaben, 220 nach
Ergun

7.3.3 Diskussion der Ergebnisse

Die Ergebnisse in Tabelle 7-4 und Tabelle 7-6 zeigen eine gute Validierung des Modells fir
Druckverlust und Temperatur-Effizienz. Fiir Schiittungen sollte der Warmetibergang nach Analo-
gie zum umstromten Einzelkérper und der Druckverlust aus Herstellerdaten/Messdaten ver-
wendet werden. Einzig die Temperatur-Effizienz des Wabenkérperbetts konnte durch diesen
Versuch nicht zufriedenstellend validiert werden. Diese erfolgte jedoch bereits in Abschnitt 7.2.
Nichtsdestotrotz waren weitere Messungen vorteilhaft.

Die direkte Gegenuiberstellung von Schittgut und Wabenkérper erfolgt durch den Vergleich der
Messergebnisse zur Schiittung zur Simulation des , hypothetischen Wabenkdrperversuchs”. Die
gemessene Temperatur-Effizienz ist mit 0,887 etwa gleicher Effizienz der Wabenkérper von
0,895. Die Wabenkdrper erzielen jedoch einen deutlich niedrigeren Druckverlust von 376 Pa
gegeniiber 1169 Pa, dies entspricht etwa einem Drittel. Der Betrieb eines Betts aus Wabenkor-
pern ist einer Schittung aus Berl-Satteln im Hinblick auf elektrischen Energieaufwand (Geblase)
deutlich tiberlegen.
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7.4 Temperatur-Effizienz: Potenzansatz mit dimensionslosen Kennzahlen

Der Potenzansatz des dimensionslosen Modells aus Abschnitt 4.7 wird nun an Simulationsdaten
angepasst. Zur Bestimmung der Konstante C und der Exponenten m, n, o wird eine Reihe von
stationdren Betriebspunkten simuliert, die dimensionslosen Kennzahlen werden ausgewertet
und die Parameter des Potenzansatzes werden durch eine Fehlerminimierung auf diese Ergeb-
nisse angepasst. Die Betriebspunkte enthalten Sensitivitdten zu Anzahl der Waben, Zykluszeit,
Anzahl der Layer, HeilRer Bypass und Kalter Bypass (Detaillierte Liste in Anhang ,Betriebspunk-
te”).

7.4.1 Ergebnisse
Aus einer physikalischen Betrachtung kann die Temperatur-Effizienz maximal 1 sein und so muss
C =1 sein. Gibt man dies dem Fit vor so erhalt man®:

nT,innen =1- NT senar : U o : AFOI Gl 7_4

gesamt ,kalt gesamt ,kalt gesamt

Fittet man auch die Konstante C erhilt so erhilt man®:

nT,innen = 1’0053 - NT Jesan : U e : AFOZ Gl 7_5

gesamt ,kalt gesamt ,kalt gesamt

Beide Fits liefern sehr gute Ergebnisse mit geringer Abweichung. Einzig der kalte Bypass wird
weniger gut abgebildet. Bemerkenswert ist, dass der asymmetrische Betrieb derart gut abgebil-
det wird, obwohl das im Modell angenommene lineare Temperaturprofil stark von den Simulati-
onsergebnissen abweicht. Die Standardabweichung von Temperatur-Effizienz aus der Simulation
und aus dem Potenzansatz wird in Tabelle 7-7 gezeigt.

Tabelle 7-7: Standardabweichung der Temperatur-Effizienz aus der Simulation und aus dem Potenzansatz, getrennt
angebeben flr unterschiedliche Sensitivitdtsanalysen.

Sensitivitatsparameter Standardabw. Simulation zu Standardabw. Simulation zu
NTinnen @Us Gl. 7-4 T innen @Us Gl. 7-5

Anzahl der Waben 0,001683 0,001056

Zykluszeit 0,0004226 0,001228

Anzahl der Layer 0,0003634 0,001271

HeiRer Bypass 0,003877 0,003071

Kalter Bypass 0,03739 0,02070

7.4.2 Interpretation der Ergebnisse und Anwendbarkeit des Potenzansatzes

In der Anwendbarkeit ist der entwickelte Potenzansatz der empirischen Beziehung Uberlegen.
Der Einfluss von fast allen relevanten Anlagen- und Prozessparametern kann abgebildet werden,
die empirische Beziehung beschrankt sich auf die Variablen in Gl. 4-7. Zusatzlich ist der Einfluss
von einzelnen Parametern (iber die Darstellung in dimensionslosen Kennzahlen wesentlich an-
schaulicher.

4 Exponenten aus Griinden der Proprietaritat nicht angegeben
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Der Exponent des Belastungsgrads UF ist niedrig, die Empfindlichkeit auf den Bettkapazitats-
strom (Bettmasse, Warmekapazitat, Halbzykluszeit) also gering. Wesentlich starkeren Einfluss
hat die Anzahl der Ubertragungseinheiten NTU, also im Grunde Warmeiibergangskoeffizient
und -flache. Abbildung 7-7 zeigt den Einfluss verschiedener Prozess- und AnlagengrofRen. Eine
Verdnderung der Oberfliche bewirkt etwa eine vertikale Bewegung im Diagramm. Die Anderung
der Warmekapazitdt des Betts bewirkt eine Verschiebung auf der Linie konstanter NTU. Die
Anderung des Gasmassenstroms bewirkt eine diagonale Bewegung im Diagramm. (Sehr stark ist
auch der Einfluss des Asymmetriefaktors AF, vgl. Abbildung 8-5, hier konstant gleich Eins ange-
nommen.)
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Abbildung 7-7: Dimensionslose Kennzahlen. Temperatur-Effizienz (iber Belastungsgrad. Parameter Anzahl der Uber-
tragungseinheiten. Dargestellt der Einfluss unterschiedlicher Prozess- und AnlagengrofRen.

7.5 Sensitivitat: Modellkomplexitat vs. Genauigkeit vs. Laufzeit

Um die Modellkomplexitdt bzw. den Rechenaufwand zu vermindern wird der Einfluss von unter-
schiedlichen physikalischen Effekten, Vereinfachungen und Modellerweiterungen tberpriift und
diskutiert.

7.5.1 Thermisch diinner Wirmespeicher/Biot-Zahl

Die Vereinfachung zu thermisch diinnen Warmespeicher wurde bereits zu Beginn von Kapitel 4
behandelt. Man befindet sich im Bereich von Bi = 0,1. Nach Gl. 4-29 ergibt sich die Abweichung
von Wandtemperatur zu mittlerer Festkérpertemperatur T;,, — T; = 0,035 >*(Tg— T,). Der Ein-
fluss ist also gering, aber nicht vernachlassigbar. Die Implementierung ist einfach und der Re-
chenaufwand gering, ein Verzicht auf das Modell somit unvorteilhaft.

7.5.2 Einfluss der Warmeleitung in Konvektionsrichtung
Um den Einfluss der Warmeleitung im Feststoff auf das Temperaturprofil abzuschatzen werden
die Warmestrome durch Leitung und der Warmestrom durch die Regeneration verglichen. Zur
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Quantifizierung wird eine typische RTO Anordnung mit Wabenkorpern herangezogen. Typische
Massenstrome des Rohgases betragen etwa 1,6 kg/s/mp..°. Bei einer Warmekapazitat des Gases
von etwa 1100 J/kg/K und einer Temperaturdifferenz von etwa 8oo K betragt der regenerierba-
re Warmestrom 1,408 e6 W/mp,.2. Der Warmestrom durch Leitung im Bett betragt bei einer
Warmeleitfahigkeit von 2 W/m/K, einer Porositdt von 0,65, einer Bettldnge von 1,5 m und der-
selben Temperaturdifferenz 840 e3 W/mpe2

Die Warmeleitung in Konvektionsrichtung spielt demnach wenn Uliberhaupt eine sehr unterge-
ordnete Rolle und kénnte vernachlassigt werden. Bei Schiittgutbetten wird die effektive Warme-
leitfahigkeit verwendet, welche stets unter der maximalen Warmeleitfahigkeit der Einzelphasen
liegt. Der Einfluss ist also noch etwas geringer. Der verwendete PDE-Solver in Matlab bedingt die
Angabe eines Diffusionsterms, so wird die Warmeleitung korrekterweise zwangslaufig bertick-
sichtigt.

7.5.3 Einfluss ideales Gasgesetz

Das Modell verwendet fiir die Dichte-Berechnung das ideale Gasgesetz. Abbildung 7-8 zeigt die
Gasdichte von Luft als Gasgemisch aus Stickstoff, Sauerstoff und Argon liber die Temperatur bei
verschiedenen Driicken. Typische Anlagenbetriebsbedingungen liegen bei atmospharischem
Druck und bei Temperaturen groRer 20°C. In diesem Bereich ist das ideale Gasgesetz sehr ge-
nau, von 0°C bis 1000°C bei 10° Pa betrigt die Standardabweichung o.014 Prozent.
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50| | i
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Abbildung 7-8: Vergleich der Dichte von Luft nach Idealgasgleichung und nach SRK-Gleichung. Abweichungen sind bei
hohem Druck und sehr niedrigen Temperaturen erkennbar, sonst tGberlagern sich die Kurven.
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7.5.4 Einfluss von Strahlungsaustausch der Bettstirnflachen
Die Stirnflachen des Betts stehen in Strahlungsaustausch mit den umgebenden Kammern wie in
Abschnitt 4.4.1 beschrieben.

Im eingeschwungenen RTO-Betrieb mit hoher thermischer Effizienz ist der Temperaturunter-
schied zwischen Bettoberseite und Brennkammer, sowie zwischen Bettunterseite und Klappen-
box gering. Somit ist auch der Strahlungswarmestrom gering. Die Berlicksichtigung dieses
Stroms zeigt keinen Einfluss auf die thermische Effizienz, sehr wohl jedoch auf die lokale Bett-
temperatur, da der Temperaturausgleich durch Warmeleitung trage ist. Bei Anwendungsfallen
mit sehr hohem Temperaturunterschied, etwa beim Temperaturwechseltest wird die Randtem-
peratur stark beeinflusst und der Strahlungsaustausch muss beriicksichtigt werden.

Die Berlicksichtigung in der Simulation erfolgt Uber die Randbedingung der Festkorper-
Energiebilanz. Der Rechenaufwand ist sehr gering und ein Verzicht auf die Erweiterung deshalb
unvorteilhaft.

7.5.5 Einfluss des Strahlungsaustausch innerhalb der Wabe

Der Strahlungsaustausch innerhalb einer Wabe wird nach der Beschreibung in Abschnitt 4.4.2 in
Form eines Quellterms in der Festkorper-Energiebilanz berlicksichtigt. Mehrere Vergleichssimu-
lationen mit und ohne Strahlungsmodell wurden durchgefiihrt und verglichen. Im heiBeren Teil
des Betts wurden Temperaturerh6hungen im einstelligen Kelvinbereich beobachtet, die jedoch
mit zunehmender Bettldnge abklingen (bei Kanalweite 3 mm maximal 3 K, bei 5 mm maximal
6 K). Wie aus dem Temperaturprofil zu erwarten konnte kein Unterschied in der Temperatur-
Effizienz festgestellt werden.

Der Rechenaufwand ist sehr hoch, da der Strahlungsquellterm iterativ berechnet werden muss.
Daher kann fir die Ermittlung der Temperatur-Effizienz in den betrachteten Fallen auf diese
Modellerweiterung verzichtet werden.

7.5.6 Einfluss des Strahlungsaustausch im Schiittgut

Der Strahlungsaustausch im Schittgut wird nach der Beschreibung in Abschnitt 4.4.3 in Form
einer effektiven Warmeleitfahigkeit bericksichtigt. Abbildung 7-9 zeigt den Vergleich von War-
meleitfahigkeit der Schiittung ohne Festkérperstrahlung Asg und mit Festkérperstrahlung Asg,eq
Das Diagramm basiert auf einer Kugelschuttung mit d = 5 mm und &, = 0,4 sowie A = 2,1 W/m/K
und Stoffdaten von Luft. Die effektive Warmeleitung wird durch die Strahlungsberiicksichtigung
wesentlich erhdht, jedoch liegt sie in vorliegendem Beispiel selbst bei 1000°C noch unter der
reinen Feststoff-Warmeleitfahigkeit. Der Einfluss der Strahlung im Schiittgut ist deshalb ebenso
wie die Warmeleitfahigkeit, behandelt in Punkt 7.5.2, vernachlassigbar.
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Abbildung 7-9: Vergleich von Warmeleitfahigkeit des Schittguts (=Kombination Leitung in Feststoff und Gas) zu
effektive Warmeleitfahigkeit des Schiittguts (=Kombination Leitung in Feststoff und Gas sowie Festkorperstrahlung)..
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8 ANWENDUNG

Eine grundlegende Anwendung der Simulation ist der Gewinn eines tieferen Prozessverstandnis-
ses durch detaillierte Einblicke ins Innere des Betts und Betrachtung der Prozessdynamik. Diesen
Schwerpunkt behandeln Abschnitt 8.1 und 8.2. Aufbauend auf Grundlagen, dem gewonnenen
Verstandnis und der Unterstitzung der Simulation erfolgt in Abschnitt 8.3 eine Optimierung des
Bettdesigns.

8.1 Temperaturprofil im Bett einer RTO und die Temperatur-Effizienz

Die Kenntnis des Temperaturprofils im Bett ist die wichtigste Informationsbasis flir Prozessver-
standnis und Auslegung. Nachfolgend werden Simulationsergebnisse zu unterschiedlichen Pro-
zesskonfigurationen gezeigt und interpretiert. Dabei wird stets die Konfiguration aus Tabelle 7-2
als Ausgangslage verwendet.

8.1.1 Quasistationdr, ohne Bypass

Temperaturprofil

In Abbildung 8-1 wird das Temperaturprofil im symmetrischen Betrieb gezeigt. Bis auf die Rand-
bereiche ist das Temperaturprofil anndhernd linear, das bedeutet der Warmestrom ist Gber die
Lange annahernd konstant. Der parametrische Plot zeigt Profile zu unterschiedlichen dquidistan-
ten Zeitpunkten. Diese Temperaturprofile sind dquidistant, das bedeutet der Warmestrom ist
auch lber die Zeit anndhernd konstant. Dies validiert die Verwendung der Nusselt-Beziehung fir
konstanten Warmestrom und zeigt die gleichmaRige Nutzung des Betts.

Bei x = {0,3; 0,6; 0,9; 1,2} m sind Unstetigkeiten im Verlauf der Festkérpertemperatur erkenn-
bar. Hier befinden sich die Grenzen der einzelnen Lagen. Die Einlaufstromung flhrt hier zu deut-
lich héheren lokalen Warmeubergangskoeffizienten.

Bei 0 <x < 0,3 ist ein grolerer Abstand der Temperaturprofile erkennbar. In diesem Bereich
befindet sich ein Wabenkdrper hoherer Temperaturwechselbestdndigkeit (Hermsdorf MK). Die-
ses Material weist eine geringere Dichte und somit eine geringeren Speicherkapazitat auf. Dies
bewirkt einen schnelleren Durchbruch und damit eine niedrigere Effizienz des Regenerators. Die
Temperaturspreizung tiber einen Zyklus betragt in diesem Bereich etwa 150 K, was einer Tempe-
raturwechselbelastung von 1,25 K/s entspricht. Im ibrigen Bereich liegt die Belastung bei etwa
1K/s.
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a) Kaltgaszyklus mit Einstrémung von rechts. Das Tempe-
raturprofil schiebt sich von rechts nach links.
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b) HeilRgaszyklus mit Einstromung von links. Das Tempe-
raturprofil schiebt sich von links nach rechts.

Abbildung 8-1: Parametrischer Plot des Temperaturprofils liber die Bettlange im quasistationdren, symmetrischen
Betrieb. Durchgezogene Linien zeigen die Gastemperatur, strichlierte Linien die Festkdrpertemperatur. Der Parameter
ist die Zeit von Anfang bis Ende des Zyklus.
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Temperatur-Effizienz

Abbildung 8-2 zeigt eine Periode des Temperaturverlaufs im quasistationdren Betrieb. Darge-
stellt ist der Verlauf an drei Stellen im Bett, auf der Brennkammerseite (x = 0), in der Bettmitte
(x = Lp/2) und auf der Klappenboxseite (x = Ly).

Im Zeitraum o s < t < 120 s ist der HeiRgaszyklus und es ist erkennbar wie die hohe Temperatur-

front auf der Klappenboxseite, bei x = L;, langsam durchbricht. Zur Berechnung der Temperatur-

Effizienz muss der Mittelwert dieser Gasaustrittstemperatur, Ty neg qus » Wie in der Abbildung

dargestellt, erhoben werden.

Im Zeitraum 120 s < t < 240 s ist der Kaltgaszyklus und es ist erkennbar wie die niedrige Tempe-
raturfront auf der Brennkammerseite, bei x = o langsam durchbricht.
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Abbildung 8-2: Temperaturverlauf Giber einen Vollzyklus im quasistationaren Betrieb. Darstellung an drei Punkten im
Bett, bei x = 0, x = L,/2 und x = L;. Durchgezogene Linien zeigen die Gastemperatur, strichlierte Linien die Festkor-
pertemperatur. o s < t < 120 s zeigt den Heilgaszyklus, 120 s < t < 240 s den Kaltgaszyklus.
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8.1.2 AQuasistationar mit Bypass

Um die dulRere Effizienz einer RTO zu verringern, werden heiRe oder kalte Bypassstrome an den
Betten vorbeigefiihrt. Nachfolgend wird der Einfluss auf das Temperaturprofil und auf die Tem-
peratur-Effizienz gezeigt und Konsequenzen auf die Prozessdynamik diskutiert.

Temperaturprofil bei heiRem Bypass

In der Praxis werden heiRe Bypassstrome mit dem Verhéltnis Massenstrom HeiBer Bypass zu
Massenstrom am RTO-Eintritt von mygp /Mgy ein < 0.25 eingesetzt (limitierend ist die maxima-
le RTO-Austrittstemperatur durch die Temperaturbestiandigkeit des Kamins). Dies entspricht
einem Asymmetriefaktor AF = Myeiz/Myaie > 0.75. Nachfolgend werden die Ergebnisse zu ei-
ner Simulation mit zwanzig Prozent Bypass, sprich AF = 0.8 prasentiert. Die Anpassung erfolgt
durch Verringerung des HeiRgasstroms.

Das in Abbildung 8-3 dargestellte Temperaturprofil hangt durch den heiRen Bypass stark durch
(konkav). Die Erwarmung des Betts erreicht kaum die Bettmitte und die Austrittstemperatur auf
der Klappenboxseite bleibt praktisch konstant niedrig. Die innere Effizienz geht gegen 1. Die du-
Rere Effizienz, definiert (iber die Temperatur der Mischung aus Bettaustrittsstrom und Bypass-
strom (siehe Abschnitt 2.7.3), sinkt natdirlich.

Die Austrittstemperatur im Kaltgaszyklus schwankt um 400 K. Dies stellt fiir die Keramik eine
starke Temperaturwechselbelastung von etwa 3,3 K/s dar und diese starke Belastung ist sehr
kritisch, da die Wabenkdrper im Temperaturwechseltest nur auf 1,3 K/s getestet werden (vgl.
Abschnitt 7.1). Bereits in der zweiten Lage geht die Belastung unter 1,25 K/s zuriick. Die Schwan-
kungen koénnten auRerdem fiir die Brennkammer eine sehr starke Belastung darstellen, da damit
die Reaktionsrate der Schadstoffkomponente stark schwankt. Um die Brennkammertemperatur
konstant zu halten muss der Brenner immer gegen Ende des Heillgaszyklus stark zufeuern. Es
wird zu starken Abweichungen zur Annahme der konstanten Brennkammertemperatur kom-
men.

In der Praxis kommt ein heiller Bypass nur zum Einsatz, wenn durch die Reaktion des Schadstoffs
mehr Warme frei wird als zum Erhalt des Betriebs benétigt (weit Gber der Autotherm-
Konzentration). Bei so hochbelasteten Gasen beeinflusst die Reaktion das Temperaturprofil auch
innerhalb der Wabe. Durch das lokal sehr eingeschrankte hohe Temperaturniveau ist jedoch nur
ein geringer Reaktionseinfluss zu erwarten. Da in dieser Simulation weder die Reaktion in der
Brennkammer noch das Regelverhalten des Brenners abgebildet wird sind die Ergebnisse nur
bedingt auf einen realen Betriebsfall Gibertragbar.
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a) Kaltgaszyklus mit Einstrémung von rechts. Das Tempe- b) Heilgaszyklus mit Einstromung eines um den Bypass-
raturprofil schiebt sich von rechts nach links. strom verringerten Massenstroms von links. Das Tempe-

raturprofil schiebt sich von links nach rechts.

Abbildung 8-3: Parametrischer Plot des Temperaturprofils Gber die Bettlange im quasistationdren Betrieb mit 20%
heifem Bypass. Durchgezogene Linien zeigen die Gastemperatur, strichlierte Linien die Festkorpertemperatur. Der
Parameter ist die Zeit von Anfang bis Ende des Zyklus.

Temperaturprofil bei kaltem Bypass

Kalte Bypassstrome werden im selben Bereich von mgpp /Mgy ein < 0,25 betrachtet. Dies ent-
spricht einem Asymmetriefaktor AF = Myeiz/Mykar < 1,333. Nachfolgend werden die Ergebnisse
zu einer Simulation mit zwanzig Prozent Bypass, sprich AF = 1,25 prasentiert. Die Anpassung er-
folgt durch Verringerung des Kaltgasstroms. Ubrige Parameter entsprechen Tabelle 7-2.

Das in Abbildung 8-4 dargestellte Temperaturprofil wird durch den kalten Bypassstrom stark
nach oben gewdlbt (konvex). Die Abkihlung des Betts erreicht kaum die Bettmitte. Die Austritts-
temperatur auf der Brennkammerseite bleibt konstant hoch, die mittlere Austrittstemperatur
auf der Klappenboxseite steigt stark an. Dadurch verringern sich die innere Effizienz und gleich-
zeitig die dulRere Effizienz stark.

Nun schwankt die Austrittstemperatur im HeiBgaszyklus um 400 K. Dies stellt ebenfalls eine
starke Temperaturwechselbelastung von etwa 3.3 K/s fiir die Keramik dar. Dies ist besonders
kritisch, da in diesem Bereich Ublicherweise keine speziell temperaturwechselbestandigen Mate-
rialien verwendet werden.

In der Praxis kénnten sich weitere Probleme ergeben. Durch die hohe Temperatur im Bett wird
hier schon ein sehr hoher Schadstoff-Umsatz auftreten. Bei hochbelasteten Gasstromen wird
dies die Betttemperatur stark erhohen. Wenn ein GroRR des Umsatzes bereits friih im Bett pas-
siert ware es moglich, dass die Maximaltemperatur nicht am Bettende, sondern bereits nahe der
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Bettmitte erreicht wird (wie in Abbildung 8-4a angedeutet). Dieser Zustand kdnnte nur sehr
schwer detektiert werden, da eine vollstiandige Erfassung des Temperaturprofils messtechnisch
nicht realisierbar ist. Selbst wenn der Zustand bekannt ist, ist eine Ausregelung desselben kaum
moglich. Bei geringerer thermischer Effizienz, sprich hoherer Autotherm-Konzentration, und
hoherer Brennkammertemperatur konnen diese Effekte stark verstarkt werden.

Bei Schadstoffen mit geringer Reaktionsrate kann sich die hohe Temperatur im Bett theoretisch
positiv auf den Umsatz auswirken, da die Verweilzeit in der Keramik zu jener des Reaktors bzw.
der Brennkammer addiert werden kann. Die Verweilzeit je Bett betrédgt hier etwa 0,2 Sekunden
— typische Verweilzeiten in der Brennkammer betragen etwa 0,6 Sekunden (Mulleder, 2014)
daher ist durchaus eine Steigerung des Umsatzes zu erwarten. (In der Praxis verursacht der kalte
Bypassstrom jedoch eine ungiinstige Temperaturverteilung in der Brennkammer, wodurch der
Umsatz in der Brennkammer und damit der Gesamtumsatz deutlich verringert wird. (Mulleder,
2014))

Die Simulationsergebnisse sind durch die Vernachldssigung der Reaktion und des Konzentrati-

onsprofils im Bett nur bedingt auf reale Betriebsfalle Gbertragbar.
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a) Kaltgaszyklus mit Einstrémung eines um den Bypass- b) HeiRgaszyklus mit Einstromung von links. Das Tempe-
strom verringerten Massenstroms von rechts. Das Tem- raturprofil schiebt sich von links nach rechts.

peraturprofil schiebt sich von rechts nach links. Die
strichpunktierte Linie zeigt die erwartete Auswirkung
durch einen hohen Schadstoffumsatzes im Bett.

Abbildung 8-4: Parametrischer Plot des Temperaturprofils Gber die Bettlange im quasistationdren Betrieb mit 25%
kaltem Bypass. Durchgezogene Linien zeigen die Gastemperatur, strichlierte Linien die Festkdrpertemperatur. Der
Parameter ist die Zeit von Anfang bis Ende des Zyklus.

79



8 Anwendung

Temperatur-Effizienz

Fir den Betrieb mit Bypassstromen wird der Bereich von 0,75 < Mypeig/Mkair < 1,333 bzw. 25
Prozent heiller oder kalter Bypass betrachtet. Abbildung 8-5 zeigt den Einfluss auf die innere
und duBere Temperatur-Effizienz. Durch einen heiflen Bypassstrom erhoht sich zwar die innere
Effizienz, jedoch sinkt die dulRere Effizienz deutlich. Bei kaltem Bypassstrom verringert sich inne-
re und duBere Temperatur-Effizienz gleichermalRen. Bei den Ergebnissen zu den Bypassstromen
handelt es sich angesichts der in Punkt a) und b) diskutierten Modellschwachen nur um Richt-
werte.

1,00 & <> ¢ a -
Innere EffizieI\A

0,95 -

Innere Effizienz
AuRere Effizienz

0,90 -

e~
=~ 0,85 -
0,80 L

0,75 AuRere Effizienz -

0,70 I T T T T T T T T 1
0,25 0,20 0,15 0,10 0,05 0,00 0,05 0,10 0,15 0,20 0,25

Mypp/ MRT0,ein Mypp/ MRT0,ein

Abbildung 8-5: Temperatur-Effizienz in Abhangigkeit der Bypass-Massenstrome. Die Ordinate stellt den symmetri-
schen Betrieb dar. Links davon der heille Bypass mit ansteigender innerer und gleichzeitig sinkender dulerer Effizienz.
Rechts der Ordinate der kalte Bypass mit ident abfallender innerer und duBerer Effizienz.

8.1.3 Quasistationdr mit thermischer Oxidation, ohne Bypass, unter autotherm (allotherm)

Nachfolgend soll der Einfluss der Reaktionswarme in der Gasphase auf Temperaturprofil und
Temperatur-Effizienz geprift werden. Als Naherung wird die Konzentration des Schadstoffs kon-
stant gesetzt, da aufgrund der geringen Verweilzeit nur ein sehr niedriger Umsatz erwartet wird.

Untersucht wird der quasistationare Betrieb ohne Bypassstrom mit einer Schadstoffkonzentrati-
on knapp unter der Autotherm-Konzentration.

Autotherm-Anteil
Autothermer Betrieb bedeutet, dass die Verlustwdarme der Anlage durch die Reaktionswarme

des Schadstoffs (z.B. VOC) im Rohgas zur Verfligung gestellt wird. Die sogenannte Autotherm-
Konzentration entspricht dem Molanteil bei dem die Reaktionswarme gleich der Verlustwarme
ist. (vgl. Abschnitt 4.5)

Annahmen: m,,. << My; Cy r10,aus = Cg,RTOein
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. Trro0,aus (T— T )
Verlust — mg ) Cg Tero.ei "\ RTO,aus ~ * RTO,ein
=n, 'Mg "C RTOein (1 —1r ) (TBK _TRTO,ein) Gl. 81
H g eartion = Myoc " HWyoe =nyoc - Myoe - HWip Gl. 8-2

Daraus folgt durch Gleichsetzen:

X _ Myoe M, ¢y rroein (1 —nNr ) (TBI( = Tr0 ein )
VOC ,autotherm — . = '
n Mo HW, Gl. 83

g

Beispielhaft wird die Autotherm-Konzentration von Ethanol in Luft (cp ruf bei 00c’= 1004 J/kg) bei
einer Temperatur-Effizienz von 96,48 Prozent, Brennkammertemperatur von 800°C und RTO
Eintrittstemperatur von 20°C berechnet. Die Stoffdaten von Ethanol sind in Tabelle 8-1 gegeben.
Aus Gl. 8-3 ergibt sich ein Autotherm-Anteil von Xvoc,autotherm = 6,44€-4.

Tabelle 8-1: Stoffdaten von Ethanol (Quelle: CTP GmbH)

Stoffdaten Wert Einheit
Heizwert HW 2,7e7 J/kg
Molare Masse M 46 kg/kmol
Frequenzfaktor A 5,37el1l 1/s
Aktivierungsenergie E, 2,0125e8 J/kmol
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Temperaturprofil und Umsatz

Zur Simulation einer Reaktion knapp unter dem Autotherm-Punkt wird eine Ethanol-Anteil von
XEthanol = 6€-4 gewahlt (entspricht 93 Prozent der Autotherm-Konzentration). Abbildung 8-6
zeigt die Temperaturprofile im Bett. In Abbildung 8-6b ist deutlich erkennbar, dass die Tempera-
tur bei x = o im Kaltzyklus (=Rohgaszyklus) erst um ca. 30°C ansteigt, dann jedoch durch die fort-
schreitende Abkiihlung des Betts wieder sinkt. In Abbildung 8-6a wird deutlich, dass die Uber-
temperatur und sehr lokal um x = o auftritt, es wird jedoch keine erhéhte Temperaturwechsel-
belastung beobachtet.

Tg,kalt,aus
8 ] I ‘
X=0
70 700 Ubertemperatur
600 600 durch Reaktion
5
—_ —
> )
4 <
B~ ~
300}
200 N 200}
N N X = Lb
10 N\ D 100 Thelﬂ,aus ______
0 Tg, kalt,ein \ e — [~
0 05 1 15 0 HeiRz. 120 Kaltz. 240

x [m]

t[s]

a) Kaltgaszyklus mit Einstrémung (von Rohgas) von
rechts. Das Temperaturprofil schiebt sich von rechts nach
links.

Parametrischer Plot des Temperaturprofils Gber die Bett-
lange im quasistationaren, symmetrischen Betrieb.
Durchgezogene Linien zeigen die Gastemperatur, strich-
lierte Linien die Festkorpertemperatur. Der Parameter ist

b) Im Kaltzyklus entsteht auf der Brennkammerseite
durch Reaktionswirme eine Ubertemperatur.
Temperaturverlauf Giber einen Vollzyklus im quasistatio-
ndren Betrieb. Darstellung an drei Punkten im Bett, bei
Xx =0, x = Lp/2 und x = L. Durchgezogene Linien zeigen
die Gastemperatur, strichlierte Linien die Festkorper-
temperatur.

die Zeit von Anfang bis Ende des Zyklus.

Abbildung 8-6: Temperaturverlauf im Bett einer RTO mit Reaktion von Ethanol knapp unter Autotherm-Konzentration.

Zur Validierung der Annahme konstanter Konzentration wird der Umsatz mit dem Temperatur-
profil aus der Simulation berechnet. Dazu wird das Bett als Rohrreaktor betrachtet. Fiir den mi-
nimalen Umsatz wird ein lineares Temperaturprofil von Tigt ein bis Tiait,aus,min aNgeNOommen. Fur
den maximalen Umsatz wird ein lineares Temperaturprofil von Tigitein biS Tkait aus,max @aNgENOM-
men. Die Kinetikdaten sind in Tabelle 8-1 angegeben. Die Berechnung ergibt einen Umsatz zwi-
schen 39 und 79 Prozent. Die Annahme konstanter Konzentration ist somit stark fehlerbehaftet.
Fir korrekte Umsatzberechnungen muss das Konzentrationsprofil im Modell mitbilanziert wer-
den.

Die Annahmen der konstanten Konzentration und des linearen Temperaturprofils bewirken,
dass der Warmequellterm Richtung x = o immer weiter ansteigt. Wenn in der Realitat jedoch
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bereits im Bett ein hoher Umsatz erfolgt so nimmt die Konzentration gegen Ende des Bettdurch-
tritts stark ab. Dadurch verringert sich Reaktionsrate und damit der Warmequellterm. Der Ein-
fluss durch die Reaktionswarme wird also durch die vereinfachte Betrachtung stark Gberbewer-
tet.

Im Extremfall konnte sich ein Temperaturmaximum innerhalb des Betts, dhnlich wie in Abbil-
dung 8-4a ergeben. Durch dieses Maximum wiirde sich eine Temperaturfalle im Bettinneren
einstellen in welcher Temperaturen deutlich Gber der Brennkammertemperatur entstehen
konnten. Zusatzlich wiirde die Brennkammertemperatur durch den fehlenden Energieeintrag,
als weitere Folge des hohen Umsatzes im Bett, absinken.

Ohne Bestimmung des Konzentrationsprofils kénnen die Ergebnisse zum Temperaturprofil nur
bedingt auf reale Betriebsfille Gbertragen werden.

Einfluss auf die Temperatur-Effizienz

Die Reaktionswarme entsteht sehr lokal und wirkt sich kaum auf die Austrittstemperatur Theig aus
aus. Die Temperatur-Effizienz mit Reaktion (Xgmanor= 6€-4) betragt 96,53 Prozent. Die Tempera-
tur-Effizienz ohne Reaktion (Xganor= 0) betragt 96,48 Prozent. Der Einfluss der Reaktion ist
demnach vernachlissigbar. Und dies trotz der modellbedingten Uberbewertung des Reaktions-
warmeeintrags.
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8.2 Vorhersage des Einflusses von ungleichmaBiger Anstromung des Festbe-

tts auf die thermische Effizienz

In realen Anlagen kommt es z.B. durch konstruktive Einschrankungen zu prozesstechnisch un-
glinstigen Anlagengeometrien. Die Asymmetrie der Klappenbox fiihrt zu einer ungleichmaRigen
Anstréomung des Betts. Die Anstrémung auf der Brennkammerseite ist unbehindert. Zur Unter-
suchung des Einflusses dieser einseitig asymmetrischen Anstromung mittels Simulation wird das
Bett in zwei Bereiche jeweils konstanter Anstromung, Bettbereich 1 und 2, unterteilt. Die Mas-
senstrome Myqye 1= 1,6750 kg/s und mhyqye 2 = 1,5154 kg/s werden vorgegeben, dies entspricht
etwa 10 Prozent Abweichung. Die Berechnung der sich einstellenden Stréme 74z, und
Mpeig2 erfolgt iterativ, sodass der Druckverlust im HeiRzyklus in beiden Bereichen gleich ist,
ADheig,1 = Apheig o~ (SOnstige Prozess-, Anlagen und Simulationsparameter entsprechen Tabelle 7-
2.)

Es stellen sich die Strome 7hpeig 1 =1,6590 kg/s und mipeie > = 1,5314 kg/s ein, das bedeutet
Theig,2

mp iR1 ~ ~ . . . . =0 .
—1 ~ 9,99 und —=*2 = 1,01. Dies ist bemerkenswert, da also die ungleichmiRige Anstro-
Mkalt,1 Mkalt,2

mung von der Klappenboxseite eine fast identische ungleichmaRBige Anstrémung von der Brenn-
kammerseite bewirkt. Getrieben von dem unterschiedlichen Temperaturprofil und dem damit
unterschiedlichen Druckverlust.

Die mittlere Temperatur-Effizienz des ungleichmalig angestromten Betts, gewichtet nach Mas-
senstrémen, ergibt 0,9686. Bei gleichmaBiger Anstromung ware die Effizienz 0,9705. Die Abwei-
chung, und damit der Einfluss der einseitig ungleichméaBigen Anstromung, ist sehr gering.
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8.3 Optimierung der Warmespeicherkonfiguration

Die Optimierung der Wabenkérperkonfiguration erfolgt nach zwei Kriterien. Moglichst geringer
Druckverlust um die Gebldseleistung zu minimieren (proportional Ap) und moglichst hohe Tem-
peratur-Effizienz um die Brennerleistung (proportional dem Effizienzverlust 1-n) zu minimieren.

8.3.1 Optimierung der Wabenkérperkombination — Kombinationsoptimierung

Der Aufbau des Betts aus Wabenkdrpern erfolgt konventionell aus vier bis sechs Lagen von Wa-
benkdrpern gleicher Kanalanzahl — iiblicherweise N = 40 oder N = 50. Verfligbar sind Kérper mit
N = {25, 32, 40, 43, 50, 55, 60} (vgl. Tabelle 3-2). Je mehr Kanile desto groRer die spezifische
Oberflache und dadurch eine héhere Temperatur-Effizienz. Je kleiner jedoch die Kanale, desto
hoher ist auch der Druckverlust, da bei laminarer Durchstromung der Rohrreibungskoeffizient
linear von der Reynolds-Zahl und damit dem hydraulischen Durchmesser abhangt (vgl. Abschnitt
2.4.1). Nachfolgend wird eine Optimierung Gber den Durchmesser der Waben, respektive der
Anzahl der Waben pro Flache diskutiert. Ziel ist eine Kombination aus Wabenk&rpern unter-
schiedlich groBer Kanéle zu finden, die maximale Temperatur-Effizienz, bei minimalem Druckver-
lust aufweist.

Zusammenhéange von Geometrie zu Druck- und Effizienzverlust

Vernachldssigt man die Einlauf- und Auslaufverluste ergibt sich fir laminare Stromung folgende
Druckverlust-Beziehung:

Ap=0,8g — 19 .~ P
P 0 u-d,-p, d, 2
¢ Rohrreibun g
m//
Ap50,8932LZZ 9
PPy Gl 84

Die Dichte ist fiir ideales Gas proportional T", die dynamische Viskositat ist etwa proportional
T,>°. Der Druckverlust ist damit etwa proportional T,*’.

, L
&g, Gl 8-5

Apos T} -1

Der Hauptteil des Druckverlusts entsteht aufgrund Gl. 8-5 im heiRen Teil des Betts. Um dieses
»Bottleneck” zu verhindern sollte der Kanaldurchmesser dem Temperaturprofil folgen. Auch ein
Ausgleich Uber die Porositat ist denkbar, dieser Freiheitsgrad steht jedoch mit den verfiigbaren
Wabenkdrpern nicht zur Verfiigung. (Moglich ware natdirlich auch eine Anpassung der Bett-
hauptabmessungen, also eine VergréRerung des Bettquerschnitts und folglich eine Verringerung

von n"l;' oder die Verringerung der Bettlange L. Diese MaRe sind jedoch meist konstruktiv be-

grenzt.)

Der Einfluss der Geometrie auf die Temperatur-Effizienz kann aus dem Potenzansatz abgeleitet
werden. Gl. 8-6 zeigt den Einfluss der Geometrie auf den Verlust (vereinfachte Darstellung fir
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konstante Geometrie)’. Um trotz Druckverlustoptimierung die erforderliche Temperatur-
Effizienz zu erreichen sollten im Bereich niedriger Temperatur moglichst feine Kanale eingesetzt

1_ _ ﬁ m' ; n
Tr L (1-¢,) L Gl. 8-6

Kombinationsoptimierung

werden.

Um das Optimierungspotential durch Kombination unterschiedlicher Wabenkérper aufzuzeigen
wurden einige Kombinationen simuliert. Die Ergebnisse lassen sich in einem zweidimensionalen
Diagramm darstellen. Abbildung 8-7 zeigt eine Punktwolke unterschiedlicher Kombinationen.
Auf der Ordinate wird der Effizienzverlust, also 1-nr aufgetragen, auf der Abszisse der Druckver-
lust. Es existiert keine eindeutige optimale Kombination, sondern das Optimum prasentiert sich
durch eine Grenzkurve — einer sog. Pareto-Front. Je nach Kompromiss aus Effizienzverlust und
Druckverlust ergibt das Optimum einen Punkt auf dieser Kurve. (Der genaue Verlauf der Pareto-
Front ist nicht bekannt, wird aber im Diagramm zur Verdeutlichung ndherungsweise dargestellt.)

Die optimierten Kombinationen A, B, C, D, E liegen links von den konventionellen Kombinationen
4x40 (entspricht vier Lagen N40/NT/300 mm), 4x50, 5x40, 5x50. Das bedeutet gleiche Effizienz
bei niedrigerem Druckverlust. Vergleicht man etwa Konfiguration 5x50 mit Konfiguration A, so
wird eine anndhernd gleiche Effizienz bei ca. 20 Prozent weniger Druckverlust erreicht.

Der Bewegungsfreiraum im Diagramm — der durch diese Kombinationsoptimierung erméglicht
wird — wird durch den Vergleich der optimierten Punkte (A, B, C) zu antioptimierten Punkten
(A*, B*, C*, Umgekehrte Anordnung der Wabenkérper zu A, B, C) verdeutlicht. Die konventionel-
le Auslegung liegt erwartungsgemaf zwischen ,,Optimum“ und ,,Pessimum®.

8.3.2 Optimierung der Wabenkorpergeometrie — Wandstarkenoptimierung

Oben wurde die Konfiguration aus zur Verfligung stehenden Wabenkérpern behandelt. Es wur-
de eine Optimierung lber den Durchmesser der Kanale diskutiert. Eine weitere Moglichkeit ist
die Optimierung Uber die Porositat. Auch sie beeinflusst Druckverlust und Effizienzverlust. Da
der Einfluss auf den Effizienzverlust nach Gl. 8-6 gering ist kann durch die Erhéhung der Porositat
der Druckverlust gesenkt werden ohne groRe Anderung im Effizienz-Verlust zu erleiden. In der
Praxis kann dies durch eine Verringerung der Wandstarke der Wabenkorper erreicht werden.

Abbildung 8-8 zeigt die Sensitivitat von Effizienzverlust und Druckverlust auf die innere Wand-
starke s;. Durch die Reduktion der Wandstarke bewegt man sich im Diagramm weit nach links.
Wie erwartet ndhert man sich dadurch weiter an die Pareto-Front an. Im direkten Vergleich mit
der Kombinationsoptimierung in Abbildung 8-7 (gleiche Achsenskalierung) wird deutlich, dass
das Potential der Wandstarkenoptimierung dabei noch gréBer als jenes der Kombinationsopti-
mierung ist.

> Exponenten aus Griinden der Proprietaritat nicht angegeben
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Abbildung 8-7: Pareto-Diagramm Effizienzverlust vs. Druckverlust. Punkte 4x40 (4x N40/NT/300 mm), 4x50, 5x40 und
5x50 stellen konventionelle Kombinationen dar. Punkte A, B, C, D, E stellen optimierte Kombinationen dar. Flr Punkte
A*, B*, C* wurde die Reihenfolge der optimierten Kombination umgekehrt.
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Abbildung 8-8: Pareto-Diagramm Effizienz-Verlust vs. Druckverlust. Sensitivitat auf innere Wandstarke s;. Kreissymbo-
le zeigen Kombinationen verfligbarer Wabenkérper, Rautesymbole die Kombination aus hypothetischen Wabenkor-
pern.
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8.3.3 Auswirkung von Fertigungsschwankungen

Auch durch fertigungsbedingte Abweichungen der Wabenkorper als Bettbausteine kann es zu
einer Verbesserung oder Verschlechterung der Bettcharakteristik kommen. Nachfolgend wird
der Einfluss von Abweichungen in Geometrie und Stoffeigenschaften kurz diskutiert.

Abweichung der Geometrie

In der Praxis entstehen Wandstarkenschwankungen durch den Herstellungsprozess. Die kerami-
schen Wabenkorper werden durch Extrusion hergestellt. Nutzt sich das Exktrusionswerkzeug ab
so werden die Kandle immer kleiner und die Wandstarke immer starker. Die Sensitivitdt von
Effizienz und Druckverlust auf die Wandstarke ist in Abbildung 8-8 erkennbar und wurde bereits
diskutiert. Fertigungsbedingte Wandstarkenschwankungen haben also einen minimalen Einfluss
auf die Effizienz, jedoch einen starken Einfluss auf den Druckverlust.

Abweichung der Stoffeigenschaften

Eine Abweichung der Stoffeigenschaften, etwa der Dichte oder der Warmekapazitat flieSt Gber
den Belastungsgrad in die Temperatur-Effizienz ein. Aus dem Potenzansatz kann der Einfluss
einfach berechnet werden. So erhoht z.B. eine 5 Prozent geringere Dichte den Effizienzverlust
um o,73 Prozent. Die bewirkt ausgehend von einer Temperatur-Effizienz von 0,9600 eine Re-
duktion auf 0,9597. Bei 10 Prozent geringerer Dichte wiirde sich die Effizienz auf 0,9594 redu-
zieren. Der Einfluss von Stoffeigenschaftsabweichungen ist demnach sehr gering.
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9 ZUSAMMENFASSUNG

In der vorliegenden Arbeit wurden die transienten Warmetransportvorgange in einer Anlage zur
Regenerativ Thermischen Oxidation (RTO) als eindimensionales, zweiphasiges System model-
liert. Das Warmetransportmodell beinhaltet Leitung, Konvektion, Warmelibergang und Reakti-
onswarme. Zusatzlich wurde der Warmeaustausch durch Strahlung an den Stirnflichen und der
Strahlungsaustausch innerhalb eines geraden Kanals modelliert (vereinfacht als Zylindergeomet-
rie). Die Stoffdaten der Gasphase werden durch Mischungen aus Stickstoff, Sauerstoff, Argon
und Kohlendioxid und Wasser temperaturabhangig modelliert. Stoffdaten der Festphase kénnen
temperatur- und wegabhangig angegeben werden.

Das Modell wurde in der Softwareumgebung Matlab implementiert um den Betrieb der Warme-
regeneratoren zu beschreiben. Besonderes Augenmerk wurde auf einfache Anpassung von Pro-
zess- und Anlagenparameter gelegt.

Die Validierung des transienten Temperaturprofils erfolgte anhand des sog. Temperaturwechsel-
tests. Die Simulation ist sehr gut in der Lage den Temperaturverlauf in dem abwechselnd heiR
und kalt durchstrémten keramischen Wabenkoérper vorherzusagen. Das Warmetransportmodell
wurde auBerdem Uber dimensionslose Kennzahlen validiert. Dazu erfolgte ein Vergleich der
Temperatur-Effizienz — welche den Grad der Warmeregeneration charakterisiert — aus empiri-
schen Daten, die aus Messdatenaufzeichnungen verschiedener RTO-Anlagen abgeleitet wurden.
Der Vergleich zeigt eine ausgezeichnete Ubereinstimmung zu den Daten des Simulationsmo-
dells.

Die funktionellen Zusammenhange des Anlagenbetriebs konnten durch vier dimensionslose
Kennzahlen abgebildet werden. Auf dieser Basis wurde ein einfaches Modell, das die Bertick-
sichtigung einer Bettkonfiguration aus unterschiedlichen Lagen erlaubt erstellt. Dabei wurde der
Zusammenhang der dimensionslosen Kennzahlen mit einem Potenzansatz beschrieben und die
Exponenten durch Fehlerminimierung auf eine Reihe von Simulationsergebnissen angepasst. Die
verwendeten Prozess- und Anlagenparameter orientieren sich an den Anforderungen der CTP
GmbH und decken einen groBen, praxisrelevanten Bereich ab. Ein direkter Vergleich mit der
empirischen Beziehung aus Messdaten zeigt fiir praktische Anwendungen sehr gute Uberein-
stimmung. Da der dimensionslose Potenzansatz viele zusatzliche Parameter beriicksichtigt, wie
z.B. der Einfluss von Bypassstromen und des Massenstromeintrags durch den Brenner, ist er
dem bisher verwendeten empirischen Ansatz liberlegen. Des Weiteren ist der Zusammenhang
zwischen unterschiedlichen EinflussgrofRen durch die einfache Form der dimensionslosen Kenn-
zahlen wesentlich einfacher zu interpretieren.

Im weiteren Validierungsprozess wurden Betriebsdaten einer RTO-Pilotanlage, die sowohl mit
Festbetten aus Wabenkorpern als auch Schiittungen aus Berl-Satteln bestlickt wurde, mit Simu-
lationsdaten verglichen. In beiden Fallen konnte der Druckverlust ausreichend genau berechnet
werden. Die gebrduchliche Ergun-Beziehung zur Druckverlustbestimmung von Schittungen zeig-
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te keine befriedigenden Ergebnisse, sodass Druckverlustbeiwerte aus Herstellerangaben fiir die
Berechnung herangezogen wurden. Die Beschreibung des Warmedibergangs gelang mit der Ana-
logie zum umstromten Einzelkorper. Die Analogie zum durchstrémten Rohr zeigte dagegen eine
deutliche Unterbewertung des Ubergangs. Ein direkter Vergleich von Wabenkérpern und
Schittung zeigt, dass Wabenkérpern bei gleichen Betriebsbedingungen und Bettabmessungen
dieselbe Temperatur-Effizienz bei einem Drittel des Druckverlusts erreichen.

Weiterhin wurden verschiedene Betriebsfidlle von RTO-Anlagen simuliert und anhand der Tem-
peraturprofile im Bett diskutiert. Als Beispielanlage wurde ein Bett aus finf Lagen Wabenkér-
pern mit N=50 und je o0,3m Lange, belastet mit einem Gasstrom von
100 Nm?/h/Wabenkoérper betrachtet. Brennkammertemperatur betrdgt 800°C und die Rohgas-
temperatur 20°C. Die Simulationen vernachladssigen den moglichen Warmequellterm durch Re-
aktion einer Schadstoffkomponente, was fiir niedrig beladene Gase eine zuladssige Annahme dar-
stellt. Bei symmetrischem Betrieb, also gleichem Massenstrom im HeilRgaszyklus und im Kaltgas-
zyklus stellt sich ein anndhernd lineares Temperaturprofil ein, das sich wahrend eines Halbzyklus
mit konstanter Geschwindigkeit durch das Bett bewegt. Der Betrieb mit heiRem Bypassstrom,
also verringertem Massenstrom im Heillgaszyklus fihrt zu einem konkaven Temperaturprofil.
Auf der Brennkammerseite kommt es zu einer sehr hohen Temperaturspreizung tGber die Zyklus-
zeit und damit zu einer sehr hohen Temperaturwechselbelastung und einer Destabilisierung des
Brennkammerbetriebs — der Brenner muss die starken Schwankungen ausgleichen. Ein kalter
Bypassstrom fiihrt zu einem verringerten Massenstrom im Kaltgaszyklus. Dadurch bildet sich ein
konvexes Temperaturprofil im Bett aus und es kommt zu einer starken Temperaturwechselbe-
lastung im unteren Teil des Betts. Durch die in weiten Teilen hohe Temperatur im Bett wird ein
hoher Umsatz der Schadstoffkomponente im Bett erwartet. Bei hohen Beladungen wird ein star-
ker Einfluss durch die Reaktionsenthalpie auf das Temperaturprofil erwartet. Durch die noch
unvollstandige Modellierung des Umsatzes im Bett und in der Brennkammer sowie dem Ener-
gieeintrag durch den Brenner konnen die Ergebnisse flir hochbeladene Gase nur bedingt auf
reale Betriebsfille tibertragen werden. Der Einfluss der Reaktionswarme wurde in dieser Arbeit
lediglich fir niedrig beladene Gase (knapp unter Autotherm-Konzentration) am Beispiel von 6e-2
Vol% Ethanol untersucht. Dabei wurde die Reduktion der Konzentration auf Grund der Reaktion
nicht berlcksichtigt. Die Ergebnisse zeigen eine Temperaturerhohung von maximal 30°C kurz vor
dem Brennkammereintritt. Diese lokale Ubertemperatur hat keinen Einfluss auf die Temperatur-
Effizienz.

Des Weiteren wurde ein Bett aus Wabenkoérpern betrachtet, dass eine einseitig ungleichmaRige
Anstromung erfahrt. Ein Bett wurde dazu in zwei Teilbereiche getrennt und im Kaltgaszyklus ein
ungleicher Massenstrom aufgepragt. Im HeiRgaszyklus stellte sich durch den unterschiedlichen
Druckverlust anndhernd dieselbe ungleiche Durchstromung ein. Dadurch befinden sich beide
Teilbereiche im symmetrischen Betrieb. Die gemittelte Temperatur-Effizienz des Betts zeigt sich
praktisch unverandert.

Schlussendlich wurde die Simulation dazu verwendet, die moglichen Optimierungspotenziale
der Bettkonfiguration darzustellen. Die Kombination aus feinen Waben im kalten Bereich und
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groben Waben im heiBen Bereich ermdoglicht deutlich niedrigeren Druckverlust bei gleicher Effi-
zienz. So kann allein durch die Kombination von verfligbaren Wabenkorpern eine Verbesserung
erreicht werden. Geht man einen Schritt weiter und versucht die Wabengeometrie selbst zu
optimieren kdnnen wiederum bessere Ergebnisse erzielt werden. Durch Erhéhung der Porositat
durch diinnere Wandstarken erreicht man deutlich geringeren Druckverlust bei nahezu gleicher
Effizienz. Durch weiterfihrende Untersuchungen zu Kombinationsmoglichkeiten und der Einzel-
korpergeometrie kdnnte man sich weiter an das ,optimale Bett” annahern. Die Auslegung bleibt
zwar immer ein Kompromiss zwischen Druckverlust und Energieverlust, der Fokus muss jedoch
auf den Pareto-optimalen Konfigurationen liegen. Physikalische Grenzen stellen bei vorliegender
Optimierung die Warmekapazitat der Keramik und die mechanische Stabilitat der Wabenkorper
dar.

In wenigen Worten zusammengefasst wurde eine sehr gute Beschreibung der Warmetransport-
vorgdnge und des Druckverlusts in Festbetten und im weiteren Vorgehen die Beschreibung der
Warmedynamik in Betten einer RTO-Anlage erreicht. Es konnten sowohl mégliche Probleme im
Betrieb als auch Optimierungspotentiale in der Auslegung festgemacht werden. Eine starke Ver-
breiterung des Einsatzbereichs wiirde die Einbindung der Stoffbilanz von Reaktionskomponen-
ten in die Simulation bieten.

9.1 Ausblick

9.1.1 Anwendung

Um die Vorteile der erarbeiteten Simulation und des Potenzansatzes in der Praxis zu nutzen,
wird die Bedienung weiter verfeinert und eine Integration in bestehende Auslegungsprogramme
der CTP GmbH erfolgen. Dies wird eine flexiblere Auslegung erméglichen.

Die Moglichkeiten an weiterfiihrenden Untersuchungen sind vielfdltig. In dieser Arbeit wurde
das Potential der dynamischen Simulation nur ansatzweise genutzt. Untersuchungen zu dynami-
schen Betriebsfillen, wie dem Verhalten bei Offnung von Bypassklappen oder im Anfahrbetrieb
sind vor allem fiir die Entwicklung von Regelstrategien interessant.

Des Weiteren kann die Optimierung der Bettkonfiguration weiter vorangetrieben werden. Dazu
ware etwa ein Vergleich zu sechseckigen Wabenform interessant. Zusatzlich zur physikalischen
Optimierung ist eine Erweiterung um Wirtschaftlichkeitsaspekte wie Investitions- und Betriebs-
kosten sinnvoll. Mit anschlieBenden Machbarkeitsstudien und Pilotversuchen kénnte die Ver-
besserung im industriellen MaRstab umgesetzt werden.

9.1.2 Weiterentwicklung

Zur effizienten Vorhersage des Druckverlusts eines Betts ist die Bestimmung des Temperatur-
profils aus den dimensionslosen Kennzahlen sinnvoll. Erste Versuche zeigten sich vielverspre-
chend.
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Der nachste Schritt ist die Abbildung der Warmedynamik der Gesamtanlage. Dazu wird die ge-
samte Gasweglange im Modell abgebildet. Z. B. der Durchtritt durch Bett A, Brennkammer und
Bett B, modelliert als in Serie geschaltete Teilsysteme. Des Weiteren soll die Simulation von Drei-
, Vier-oder Flinfbett-RTO-Anlagen ermoglicht werden.

Malgeblich flr die Erweiterung des Anwendungsbereichs des Simulationsprogramms ist die
Implementierung des Stofftransportmodells — erste Implementierungsversuche scheiterten je-
doch am Konvergenzverhalten des Losers. Eine erfolgreiche Umsetzung wiirde z.B. die Simulati-
on folgender Anlagen ermdglichen:

» Regenerativ thermische Oxidation mit hoher Schadstoffbelastung
o Chemischer Umsatz im Festbett
o Chemischer Umsatz in der Brennkammer

> Regenerativ thermische Oxidation mit hochsiedenden Schadstoffen
o Adsorption und Kondensation der Schadstoffe im Festbett

» Katalytische Nachverbrennung (KNV)

> Regenerativ katalytische Oxidation (RCO)
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Symbole und Abklirzungen

SYMBOLE UND ABKURZUNGEN

Lateinische
Buchstaben GroRe Symbol der Einheit
A Flache m*
A Hilfsmatrix zur Losung eines linearen Gleichungssystems -
a Konfigurationsparameter fiir Schiittgut-Warmeleitfahigkeit -
a, volumenspezifische Oberflache des Einzelpartikels m’m>
a, volumenspezifische Oberfliche des Betts/der Schiittung m’m?
Bi Biot-Zahl -
c Wirmekapazitit (hier immer bei konstantem Druck) 1’ kg'k?
C Volumenkonzentration kmol'm?
c Hilfsvektor zur Lsung eines linearen Gleichungssystems -
D Diffusionskoeffizient m’s?
d Durchmesser m
E Emittierte Strahlung w'm?
fsc Vorfaktor fiir Nusselt-Zahl bei Analogie des umstromten Einzelkér- -
pers
F; binarer Mischungsparameter -
Fi Konfigurationsfaktor zwischen Teilfliche k und j -
G Einstrahlung W'm?
h Warmeiibergangskoeffizient (engl. Heat Transfer Number) WmZK?
h' Schichthéhe m
HW Heizwert k.Ilkg'1
J effektive Abstrahlung W'm?
L Linge m
L Anstromldnge (Lange einer Stromlinie um den Korper) m
M molare Masse kglkmol !
m Massenstrom kg's™
' Stoffmengenstrom, volumenspezifisch kmol's'm?
Npayer Anzahl der Lagen von Wabenkérpern (in Stromungsrichtung) -
N Anzahl der Waben pro Seitenlinge eines Wabenkorpers -
NTU Anzahl der Warmeiibertragungseinheiten (Number of Heat Transfer -
Units)
Nu Nusselt-Zahl -
N, volumenspezifische Anzahl an Partikeln m?
p Druck Pa
Pr Prandtl-Zahl -
q" Warmeinhalt, volumenspezifisch 1’'m3
q" Wirmestrom, volumenspezifisch P s'm?
q" Wirmestrom, flichenspezifisch 1Ps'm?
q" Vektor von Warmestromen, flachenspezifisch Bis'm?
0 Wirmestrom, absolut 1>t
r’ Reaktionsrate, oberflichenspezifisch kmol's'm?
r'" Reaktionsrate, volumenspezifisch kmol's'm?
Riq ideale Gaskonstante (8314,3) Fkmol'k?
Re Reynolds-Zahl -
s Wandstarke m
t Zeit s
T Temperatur K
T mittlere Temperatur K
u volumeniquivalente Geschwindigkeit, mittlere Geschwindigkeit m's™
UF Belastungsgrad (engl. Utilization Factor) -
UV Anzahl der lateral angeordneten Wabenkérper -
w; Massenanteil -
X Wegkoordinate m
X; Molanteil der Komponente i kmol‘kmol™
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Griechische

Buchstaben GroRe Symbol der Einheit
B Stoffiibergangskoeffizient m's?

Oki Kronecker Delta -

A Laplace-Operator -

AHpg Reaktionsenthalpie Jkmol™

Ap Druckdifferenz Pa

€ Emissivitat, Emissionsgrad -

& Porositat des Betts, Liickengrad m’m?

4 Druckverlustbeiwert -

n dynamische Viskositét Pa's'

Neh Thermische Effizienz -

nr Temperatur-Effizienz -

10) Formfaktor -

VBs Stochiometrischer Sauerstoffbedarf des Brennstoffs kmol‘kmol™
A Wirmeleitfahigkeit Wm'k?
Agr Molares Brenner-Luftverhiltnis -

ARohrreibung Rohrreibungszahl -

s Wegfaktor -

p Dichte kg'm™

o Stefan-Boltzmann Konstante (5,670373e-8) W'm*
T (Halb-)Zykluszeit, Schaltzeit s

3 Widerstandszahl -

Eam schiittungsspezifische Widerstandszahl laminar m?

[ schiittungsspezifische Widerstandszahl turbulent m™*

Andere Zeichen

Grole

Symbol der Einheit

v

Nabla-Operator

Unterer Index

GroRe

Symbol der Einheit

o
a
ap
a,

b
BK
BS
kalt
diff
off
g

h
heifs
HBP

ik j
KB
KBP
lam
ldngs
leer
min
mol

ref

Anfangsbedingung (t=0)
aulen (AuBenwand)

gleiche volumenspezifische Oberfliche wie Einzelkugel
gleiche volumenspezifische Oberflache wie ungeordnete Kugel-

schiittung

Bett

Brennkammer

Brennstoff

Kaltgaszyklus

bei Diffusion

Effektivwert

Gasphase

hydraulisch aquivalent
HeiBgaszyklus

HeiBRer Bypass

innen (Innenwand)

Laufindex

Klappenbox

Kalter Bypass

bei laminarer Stromung
entlang der Stromungsrichtung
Leerrohr

Minimum

bei Diffusion im Knudsenbereich
bei konstantem Druck

Partikel

Querschnitt (normal zur Stromungsrichtung)
Referenz
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R
RTO,ein
s

SG

turb

\%4

w

wuU

Strahlung (engl. Radiation)
RTO Eintritt

Feststoff

Schiittgut

bei turbulenter Stromung
volumendquivalent

Wand

gleicher Warmeiibergang

Oberer Index

Grolle

Symbol der Einheit

Gem

Gemisch
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Anhang

ANHANG

Stoffdatenparameter

Anhang Tabelle 1: Parameter zu Reinstoffdatenbeziehungen zur Warmeleitfahigkeit von idealen Gasen (Kleiber & Joh,
2013, S. 445)

Stoff A*e3 B*e3 C*eb D*e9 E*el2
Sauerstoff -1,285 0,10655 -0,052630 0,025680 -0,005040
Stickstoff -0,133 0,10149 -0,060650 0,033610 -0,007100
Kohlendioxid -3,882 0,05283 0,071460 -0,070310 0,018090
Wasser 13,918 -0,04699 0,256066 -0,183149 0,055092
Argon 4,303 0,04728 -0,007780 0 0

Anhang Tabelle 2: Parameter zu Reinstoffdatenbeziehungen zur dynamische Viskositadt von idealen Gasen (Kleiber &

Joh, 2013, S. 425)

Stoff A*e5 B*e7 C*el0 D*el2 E*el5

Sauerstoff -0,10257 0,92625 -0,80657 0,05113 -0,01295
Stickstoff -0,01020 0,74785 -0,59037 0,03230 -0,00673
Kohlendioxid -0,18024 0,65989 -0,37108 0,01586 -0,00300
Wasser 0,64966 -0,15102 1,15935 -0,10080 0,03100
Argon 0,16196 0,81279 -0,41263 0,01668 -0,00276

Anhang Tabelle 3: Parameter zu Reinstoffdatenbeziehungen zur isobaren Warmekapazitat von idealen Gasen (Kleiber

& Joh, 2013, S. 405)

Stoff A B C D E F G
Sauerstoff 2122,2098 13,5302 -7,1076 -1,4541 30,6057 -83,6686 79,4375
Stickstoff 432,2027 3,5160 2,8021 -4,1924 42,0453 -114,2500 111,1019
Kohlendioxid 514,5073 3,4923 -0,9306 -6,0861 54,1586 -97,5157 70,9687
Wasser 706,3032 5,1703 -6,0865 -6,0611 36,2423 -63,0965 56,2085
Argon 0,0000 2,5000 2,5000 0,0000 0,0000 0,0000 0,0000

Anhang Tabelle 4: Sonstige Stoffdaten Gasen (Kleiber & Joh, 2013, S. 358)

Stoff Molare Masse Kritische Temperatur  Kritischer Druck Azentrischer Faktor
[kg/kmol] [K] [Pa]

Sauerstoff 32,00 154,60 50,46e5 0,022

Stickstoff 28,01 126,19 33,96e5 0,037

Kohlendioxid 44,01 304,13 73,77e5 0,224

Wasser 18,015 647,10 220,64e5 0,344

Argon 39,948 150,69 48,63e5 -0,002

Anhang Tabelle 5: Parameter zu Reinstoffdatenbeziehungen Warmekapazitat der Keramik (Frigerio, Mehl, Ranzi,
Schweiger, & Schedler, 2007)

Bezeichnung A B C D
Hermsdorf NT 767,57 1,269 -1,5e-3 7e-7
Hermsdorf MK 753,76 1,298 -1,5e-3 6,5e-7
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Anhang

Konfigurationsfaktoren
Konfigurationsfaktor zwischen zwei koaxialen Ringelementen gleicher Flache mit Index j und k.
Der Abstand ist ein (j - k)-faches der Ringelementbreite. (Howell, 2014, S. C-87)

2 - Breite
L1=——
Durchmesse r
L2=|2'(]—I<)'Brelte| jek; j2u; k=1
| Durchmesse r |
L3=|L1+L2|

X(L)=(L*+4)"

1
F.; :m-[z-Ll-(L3—Lz)+(L;—Ll)-x(Lg—Ll)—

(L2—L1)-X(L2—L1)-L3-X(L3)+L2- X(L2)]

Konfigurationsfaktor fiir ein Ringelement zu sich selbst. (Howell, 2014, S. C-78)

B Breite
Durchmesse r

F_ =0+H)-(+H)"

Konfigurationsfaktor einer Kreisflaiche mit Index 1 (z.B. der Zylinderstirnfliche) zu koaxialem
Ringelement des Index j. Abstand ist ein (j - 1)-faches der Ringelement-Breite. (Howell, 2014, S.
C-81)

2 - Breite
H=—"—"""—
Durchmesse r
H2=z~(]—z)~Brelte 22

Durchmesse r

1 H2 5 /2 H> 5 \/2
Fljz—-{(1+—)~(4+(H1+H2)) —(H1+2-H2)——-(4+H2 ) }
4 H1 H1

Kreisflaiche Index 1 zu koaxialer Kreisflaiche gleichen Durchmessers mit Index 2 (Howell, 2014, S.
C-40)

_ Durchmesse r
2- Abstand

_2-R*+1
RZ

X

Fo =t lx-(x2-4)"]
2
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Anhang

Betriebspunkte

Anhang Tabelle 6: Betriebspunkte fiir Anpassung der Exponenten des Potenzansatzes in Abschnitt 7.4.1 (ausgenom-
men Punkte mit *) und fiir den Vergleich von Simulation und empirischer Gleichung in Abschnitt 0. Alle Punkte mit

Medium Luft beip = 10’ Pa. Fiir Punkte 1-5 wurde die Anzahl der Waben variiert fiir 6-11 die Halbzykluszeit, fiir 12-15

die Anzahl der Lagen, fir 16-18 die heiRe Eintrittstemperatur, fiir 19-24 der heifRe Volumenstrom und fiir 25-28 der

kalte Volumenstrom.

Nr. Theiﬁ,ein Tkalt,ein VN,WK,helfS VN,WK,kaltr T [S] Bet‘tkonﬁgurat‘ion
x] x] [NmPh"Awi"]  [NmPh™Aw’]

1 800 20 101 100 120 1x N60 MK 300 mm, 4x N60 NT 300 mm
2 800 20 101 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
3 800 20 101,5 100 120 1x N40 MK 300 mm, 4x N40 NT 300 mm
4 800 20 102,5 100 120 1x N32 MK 300 mm, 4x N32 NT 300 mm
5 800 20 103 100 120 1x N25 MK 300 mm, 4x N25 NT 300 mm
6 800 20 100,5 100 80 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
7 800 20 101 100 100 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
8* 800 20 101 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
9 800 20 101,2 100 140 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
10 800 20 101,4 100 160 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
11 800 20 101,4 100 180 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
12 800 20 100,8 100 120 1x N50 MK 300 mm, 5x N50 NT 300 mm
13* 800 20 101 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
14 800 20 101,5 100 120 1x N50 MK 300 mm, 3x N50 NT 300 mm
15 800 20 102,3 100 120 1x N50 MK 300 mm, 2x N50 NT 300 mm
16 700 20 101 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
17* 800 20 101 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
18 900 20 101 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
19 800 20 100 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
20 800 20 95 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
21 800 20 920 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
22 800 20 95 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
23 800 20 80 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
24 800 20 75 100 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
25 800 20 100 95 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
26 800 20 100 90 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
27 800 20 100 85 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
28 800 20 100 80 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
29* 800 20 100 75 120 1x N50 MK 300 mm, 4x N50 NT 300 mm
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