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Simulation als Hilfsmittel bei der Entwicklung chemischer Prozesse*

Von W. REGENASS
CIBA-GEIGY AG, Basel

Summary

The use of simulation in process development is shown on
four examples:

— the investigation of the explosive decomposition of a diazo-
reaction-mixture,

— the determination of safe reaction conditions for a highly
exothermic condensation reaction,

— the determination of the optimal feed program for a gaseous
reactant in a batch-wise gas-liquid reaction, ‘

— the sizing of the control system for a catalytic reactor.

1 Einleitung

Simulation heiflt Nachbildung von Vorgingen durch
mathematische Modelle. Die hier besprochenen Beispiele
gehoren in den Bereich der kontinuierlichen Simulation,
d.h. der Darstellung eines zeitlichen oder értlichen Ver-
laufs. Einfache Beispiele hierfiir sind:

— die Berechnung des zeitlichen Verlaufs von Umsatz

und Temperatur bei einer ansatzweise durchgefiihrten
Reaktion, :

- die Darstellung des ortlichen Konzentrations- und
Temperaturverlaufs in einem stationdr betriebenen
kontinuierlichen Rohrreaktor.

Generelles Ziel von Simulationen ist ein vertieftes
Verstindnis des untersuchten Systems. Dabei kann die
Reduktion des experimentellen Aufwands im Vorder-
grund des Interesses stehen. Studieren geht hier iiber
Probieren, und Rechnen ist rascher als Experimentieren.
Durch Modellbildung und Simulation wird es aber auch
moglich, das Verhalten eines Systems unter Bedingun-
gen vorauszusagen, die dem Experiment nicht zuging-
lich sind. Das ist sehr wichtig fiir sicherheitstechnische
Untersuchungen.

Mathematisch bedeutet die Losung eines Simulations-
problems die Lésung eines Systems von gewdéhnlichen
oder partiellen Differentialgleichungen. Bis vor etwa
sechs' Jahren wurden kontinuierliche Simulationen vor-
wiegénd mit Analogrechnern durchgefiihrt. Inzwischen
sind spezielle Simulationssprachen fiir Digitalrechner
entwickelt worden, welche die Programmierung so stark
vereinfachen, dafl der Digitalrechner fiir die meisten
Simulationsaufgaben dem Analogrechner vorzuziehen
ist. Das gilt speziell fiir Aufgaben der chemischen Reak-
tionstechnik, wo oft die exponentielle Temperatur-
abhingigkeit der Reaktionsgeschwindigkeit darzustel-
len ist, was auf dem Analogrechner problematisch istl.
* Vorgetragen an der Wintertagung des Schweizerischen Chemiker-

Verbandes am 6.Februar 1971 in Lausanne.

1 Fiir eine Einfithrung in die numerischen Methoden der Simulation

siehe z.B. Digitale Simulation kontinuierlicher Systeme, Kurs 28-1

der Reihe «Grundlagen und Fortschritte der Automatisierung»
der Technischen Universitiit Berlin.

2 Beispiele

Die beiden ersten der hier beschriebenen Simulations-
beispiele behandeln Sicherheitsprobleme; das dritte ge-
hort ins Arbeitsgebiet «Scale-up und Optimierung», und
das letzte hat die Dimensionierung des Regelsystems
fiir einen komplexen Reaktor zum Gegenstand.

Auf Formeln und simulationstechnische Details wird
bewuflt verzichtet. Es wird das Problem dargelegt und
gezeigt, was die Simulation zu dessen Lésung beitragen
kann.

2.1 Zersetzung von Diazomassen?

In der ehemaligen ciBa ist im Dezember 1969 bei
der Diazotierung eines Dinitroanilins mit Nitrosyl-
schwefelsdure der Ansatz explodiert. Das Ungliick ereig-
nete sich nach einer Verfahrensinderung, bei welcher
die Ansatzkonzentration erh6ht worden war.

Durch thermoanalytische Methoden (Differential-
thermoanalyse, Differentialkalorimetrie, Thermogravi-
metrie) ist es moglich, mit relativ bescheidenem Auf-
wand weitgehenden AufschluBl iiber den Ablauf von
exothermen Reaktionen zu erhalten. Abb. 1 zeigt das in
einem Differential-Scanning-Calorimeter erhaltene Ther-
mogramm eines unreagierten Diazotierungsgemisches,
also der Mischung von Nitrosylschwefelsdure und dem
zu diazotierenden Amin. Man erkennt deutlich 3 Reak-
tionen:

— die Diazotierung,

- die Zersetzung des Diazoniumsalzes
(Stickstoffabspaltung und Bildung des entsprechen-
den Nitrophenols),

— die Zersetzung des Nitrokorpers.

Aus dem Thermogramm kénnen die Wirmeténungen
der einzelnen Reaktionen berechnet werden. Ferner
kann — im Prinzip — auch der Reaktionstyp ermittelt
werden. Ist die Reaktion autokatalytisch, ist sie erster,
zweiter oder n-ter Ordnung? Sind die Reaktionstypen
bestimmt, so lassen sich auch die kinetischen Konstan-
ten, d.h. die Frequenzfaktoren und die Aktivierungs-
energien aus den Thermogrammen, berechnen. Auf die
Problematik der kinetischen Auswertung von Thermo-
grammen kann hier nicht eingegangen werden. Es sei
blof} festgehalten, daf} die Aufgabe nicht trivial ist, daf3
es viel experimentelles Geschick und betrichtliche Inter-
pretationserfahrung braucht, um zu vertrauenswiirdigen
Reaktionsmodellen zu kommen.

2 P.BERSIER, L.VALPIANA und H.ZUBLER, Thermische Stabilitit
von Diazo-Massen und -Verbindungen (wird in Chem.- Ing.-Techn.
erscheinen).
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