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Reaktive Rektifikation

l Traditionelles Reaktive
Schema Rektifikation

~>| Reaktion
*ITrennung ‘

§ HOhere Umsatze § Auftrennung azeotroper oder engsiedender

_ L Gemische
§ Steigerung der Selektivitat

§ Unterdrickung unerwtnschter
8 Direkte Warmeintegration Nebenreaktionen

§ Vermeidung von Hot Spots 8 Senkung von Betriebs- und Apparatekosten
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Reaktive Trennverfahren (Forts.)

8 Zwel, drei oder vier Phasen

8 Mehrkomponentensysteme

8 Komplexe Thermodynamik
(haufig Elektrolytsysteme)

ARAA AR/

§ Komplexes Design und
komplexe Geometrie der
Kolonnen

8 Ruckfuhrungen, komplexe
Apparateverschaltungen
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Rate-based Approach




Diskretisierung: von der Kolonne zur Stufe #7 g




Reaktion

Druckverlust der Kernphas

Slelichll Reaktion im Film

/ Py AP

¥
Gas- 0
phase phase

Stoffiibergangs- SPeZifiSCh.?
koeffizient Gleich- Kontaktoberflache
gewicht

§ Massen- und Energiebilanzen fur die Kernphasen
§ Beschreibung von Stoff- und Warmetransport

§ (Elektrolyt)-Thermodynamik

§ Hydrodynamik und Stofftransportkorrelationen

§ Reaktionskinetik




Rigoroses Rate-Based-Modell (3 Phasen) #7 g
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Beispiel 1: Prozesssimulation mit ACM 47 g

ETOH + HAC —

Siedepunkte (1 atm):
Ethanol (ETOH)
Essigsaure  (HAC)
(ETAC)
(H20)

78,3C
118,0C
77,2C
100,0C

Ethylacetat
Wasser

1m KATAPAK o.
MULTIPAK

4 Minimumazeotrope:
ETOH-H20, ETAC-ETOH,
ETAC-H20, ETAC-ETOH-H20

ETAC + H20

1m Sulzer DX

HAC

ETOH —p
1m Sulzer BX

%org. Destillat
(ETAC)

—

< —>
Rucklauf B
wassriges
99“ m Destillat

DN 50 Laborkolonne

25 @ HAC
(H20)

—

Ethylacetat als “reines” Destillat nicht moglich
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Beispiel 1: Modellvalidierung r g
Feedverhaltnis HAC/ETOH=1.02, RR=4.41, Feedstrom=0.7 kg/h, D/F = 0.9 y 4
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Kldker, Kenig, et al., Canad. J. Chem. Eng. 81, 725- 732 (2003)




Beispiel 1: Sensitivitatsstudien

DN 50, Feedstrom =1.4 kg/h, Feedverhaltnis HAC/ETOH=1.02, RR=4.41
0.9
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Kldker, Kenig, et al., Canad. J. Chem. Eng. 81, 725- 732 (2003)
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1 Structured
- Packing

Catalytic
Packing
(MULTIPAK)

§Column diameter: 100 mm
§Column height: 3m
§Dynamic increase of reflux ratio

Methanol




Beispiel 2: Modellvalidierung

1,00
Product 0,90

< 0,80

Acetic -
| Structured

Acid | . T 070
~=<1 Packing S 0,60
Catalytic & 0,50
Packing é 0,40
(MULTIPAK) 5 4,
5
= 0,20
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0,00
0 3000 6000 9000
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Eigene Experimente

Noeres, Kenig & Gorak, Chem. Eng. Process. 42, 157- 178 (2003) I
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Diskretisierung des Filmbereichs

\ Diskretisierter Film




recovered

liquid molar concentration (apparent components) [m ol/m3]
solvent
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Schneider, Kenig & Gorak, Trans. Inst. Chem. Engrs, 77 (1999) 633-638




Beispiel 3: Sensitivitatsstudien

recovered :
solvent Berechnete Absorptionsgrade der Kolonne
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Schneider, Kenig & Gorak, Chem. Ing. Tech. 72, 1224-1 229 (2000)




Notwendige Modellparameter

Einbautenspezifische Parameter:
§ Druckverlust
§ Trennleistung
§ Spezifische Kontaktoberflache

§ Stoff- und Warmetransportkoeffizienten
§...

Abhangigkeit von:

Bislang:
Experimentelle Bestimmung

§ Stromungsgeschwindigkeiten

§ Stoffeigenschaften (p, v, g, D)

mm) Korrelationen

der Packungsparameter

§ Geometrie

Neuer Ansatz:

Bestimmung mit Hilfe von
CFD




Eine strukturierte Packung

Beispiel 4
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Auflosung mit CFX 4.3

Packungselement
(aus Olujic

“Crossover

Ein

1997)

Modellierung einer Packung als periodische Struktur
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Beispiel 4: Modellvalidierung

Druckverlust: CFD vs. Experimente

10

Trockner Druckverlust in Sulzer-BX Packung
Luft/Wasser, Durchmesser 250 mm
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€ Experimente von Sulzer Chemtech
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F-Faktor [Pa ©°]

Korrelationen -> Prozesssimulator I

Kenig, Kloker, et al., Int. Symp. Mult. React. ISMR -2, Nirnberg, 2001




Auflosung mit CFX 5

Sulzer Strdmungslinien in sphéarischer katalytische

ETAPAK-_S Schuttung 2 Adaptives Gitter

Gitterverfeinerung
§ Regellose Schuittung nur an den

- s . fl.. h
§ Direkte Auflésung der Partikel Grenzflachen
§ Postprocessing --> Verweilzeitverteilung

Egorov, Menter, Kloker & Kenig, GVC-Fachausschuss “C FD*, Weimar, Marz 2002




Eine vielversprechende Kombination o 4

CFD-Simulation

ein kleines Element

Prozesssimulation

1-hexanol

acetic
acid
m

Korrelationen fur
Hydrodynamik und
Stofftransport
(Postprocessing)

v

organic
purge

organic

reflux

aqueous
distillate

; n-hexyl acetate

162 mm diameter
—_—

1189

kompletter Prozess
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Zusammenfassung

8 Reaktive Trennverfahren sind eine attraktive Altern ative zu

konventionellen Verfahren

§ Reaktive Trennverfahren verlangen eine detaillierte  , kinetisch
basierte (,rate-based”) Modellierung

§ Simulationsergebnisse stehen in guter Ubereinstimmu ng mit
experimentellen Daten

§ Bestimmung geeigneter Modellparameter ist wichtig

8§ CFD-Methoden (,virtuelle Experimente®) reduzieren Anza  hl
teurer Experimente zur Parameterbestimmung

8§ Kombination von CFD und Prozesssimulationen ebnet de n
Weg zu virtuellen prozessangepassten Apparateeinbaute




