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Neue Software-Losung fur die chemische

Industrie

Ein Team aus den Abteilungen »Opti-
mierung — Technische Prozesse« und
»Transportvorgange« hat gemeinsam
ein Softwarepaket fir die Simulation
und Optimierung von Batch-Destilla-
tionsprozessen bei Industrieunterneh-
men entwickelt — inspiriert von der
Fernwarmesimulation. Das kommt der
Produktion hochspezialisierter Chemi-
kalien oder Medikamente zugute.

»Die Batch-Destillation ermdglicht es zum Bei-
spiel, spezielle Pharmazeutika in geringer
Menge relativ schnell herzustellen oder auch
Versuche in einem Uberschaubaren Zeitraum
durchzufihren«, sagt Prof. Dr. Michael Bortz.
»In Branchen wie der Pharmaindustrie oder
der Feinchemie gibt es Stoffe, die kontinuier-
lich in gleicher Qualitat hergestellt werden
mussen. Ein Batch ist eher eine Sonder-Edi-
tion: Hier kommt es flr spezielle Falle auf be-
stimmte Eigenschaften an.«

Batch-Destillationsprozesse sind daher sehr
dynamisch. Das heift, die Stoffzusammenset-
zungen, Temperaturen, Dricke und Strome in
der Destillationskolonne sind zeitabhangig,
der Prozess ist inhdrent nicht-stationar. Um
diese dynamische Betriebsfihrung angemes-
sen zu unterstitzen, wird ein dynamisches Si-
mulationsmodell bendétigt.

Software simuliert verschiedene
Use-Cases

Das Tool, das bereits bei Unternehmen im Ein-
satz ist, kann insbesondere Kosten und Nutzen
abwagen, beispielsweise, wie lange es dauert
und wie teuer es wird, wenn eine Chemikalie

besonders rein sein soll. Das zugrunde liegende
Modell besteht aus einem Satz von nicht-linea-
ren algebraischen und Differentialgleichungen.
Diese bilden die in der Realitat vorhandenen
Freiheitsgrade und Gutekriterien ab, um die
Batch-Reaktionen optimal auszugestalten: Wie
mussen Stoffe hinzudosiert werden? Was pas-
siert, wenn andere Hilfsstoffe genommen
werden? Wie sieht eine optimale Ricklauftra-
jektorie aus? »Dabei denken wir rlickwarts
und definieren den Weg vom Ziel ausgehendx,
so Bortz. »Unsere Softwareprodukte erlauben
es, interaktiv Verbesserungspotenzial zu ent-
decken und unterstltzen dabei, die optimale
Losung zu finden.«

Expertise aus den eigenen Reihen
zusammengefiihrt

Spannend ist auch der Impuls fir das Soft-
warepaket: Aus Gesprachen mit der Abteilung
»Transportvorgénge« tber deren Lésungen fiir
die Fernwarmesimulation entstand die Idee,
deren Algorithmen fir die Batch-Destillation
anzupassen. »Beide Abteilungen haben aktiv
am Projektergebnis gearbeitet und die Experti-
se gemeinsam flr das Projekt genutzt«, be-
richtet Bortz.

@ www.itwm.fraunhofer.de/batchdestillation
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