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Motivation




Stauforschung: Makroskopische Sichtweise

I ® Analyse des Verkehrs aus der Vogelperspektive = Verkehrsfluss
® Geschwindigkeit eines Autofahrers zur Zeit t am Ort x hangt von der
Verkehrsdichte ab zur Zeit t am Ort x:
Hohe Verkehrsdichte zur Zeit t am Ort x = Verkehr flie3t da kaum
Niedrige Verkehrsdichte zur Zeit t am Ort x = Verkehr flie3t da schneller
e Problemszenario: Geschwindigkeit abhangig von der Verkehrsdichte
unmittelbar um einen herum = Vorgehender Stau unbericksichtigt
= Verlasst man sich nur auf lokale Informationen, kann es letal ausgehen.
Nichtlokale Informationen passender: Geschwindigkeit abhangig auch von der
Verkehrssituation, die vor einem liegt
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Abbildung 1: Nichtlokalitat im Verkehrsfluss: Fahrer im roten Auto mit Sichthorizont (gold), siehe [3].
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Chemische Verfahrenstechnik

o Effektivitat synthetisch erzeugter Partikelprodukte abhangig von den
Partikeleigenschaften: Form, Oberflachenbeschaffenheit, Komposition,
Struktur und vor allem GréBe

e Wachstumsgeschwindigkeit hangt ab von
e ...der Konzentration der Partikel im Reaktionsmedium ab (z.B.

Ostwald-Reifung) ...
e .. oder von der Gesamtoberflache der Partikel ab

(Wirbelschichtspriihgranulation (WSSG))
= Wachstum eines Partikels h&ngt nicht nur von seiner Gré3e, sondern auch von
der GréBe anderer Partikeln, also wieder ein nichtlokales Phanomen

2.B. Susp

) &6 O O

Sprithen Aufziehen Trocknen Schichtaufbau

Abbildung 2: WSSG: Wachstum ausgeféllter Partikel durch ,Aufsprithen” geldster Partikel ([4]).
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Ableitungen im Mehrdimensionalen

e Betrachte eine differenzierbare Funktion f : R — R mit Ableitung '
e f(x): Steigung von f an der Stelle x < lokale Anderungsrate von f in x
= Adaquat fir die Beschreibung der Entwicklungen von Funktionen
e Betrachte nun Funktionen, die von zwei Variablen abh&ngen
~> q(t, x), z.B. mit der Zeit t, x der Ort/der Partikelradius
e Betrachte Anderungsraten in verschiedene Komponenten:
Bei fixiertem x: g;(t, x) ist Anderung von q in t
Bei fixiertem t: g, (¢, x) ist Anderung von q in x
® q;, gy heiBen partielle Ableitungen von f

Beispiel: Pringles-Chip

a(t,x) =2t
ax(t,x) = —2x

q(t,x) = —x* = {

Abbildung 3: Plot von g.
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Integrale

e Verwendung von Integralen zur Berechnung von Flachen unterhalb von
Funktionskurven

e Annaherung der Gesamtflache durch viele Rechtecke geringer Breite
y

*

X

Abbildung 4: lllustration der Flache unter der Kurve (also des Integrals) und deren Annéherung.

e Bestimmung von Gesamtoberflachen und Gesamtvolumina damit méglich
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Partielle Differentialgleichungen

e Betrachtung der Gleichung g:(t, x) + gx(t,x) = 0 — partielle
Differentialgleichung, also eine Gleichung, in der partielle Ableitungen einer
Funktion auftauchen.

e Einige Beispiele

qi(t,x) + ((£ —x*)q(t,x))x =0 linear
a(t,x) 4+ (g(t,x)g(t,x))x =0 nichtlinear, lokal
a:(t,x) + (G[q](t,x)q(t,x))x =0 nichtlinear, nichtlokal,

falls G Uber ein Integral w (iber q abhangt
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Zwei ,,Welten“, ein Modell

Verkehrsfluss
e Betrachte eine Funktion g, die von zwei Variablen abhéangt
e Verkehrsfluss auf einer Stra3e dargestellt als Verkehrsflussdichtefunktion g
Uber die Zeit und Ort
e Zeitliche Entwicklung des Verkehrs (also von q) beschrieben durch

ai(t,x) + (Glal(t,x) - a(t,x))x = 0 (1)

e @G: Geschwindigkeit der Fahrzeuge im Verkehrsfluss
Chemische Verfahrenstechnik

e Terme kénnen &hnlich zu oben beschrieben werden

e Betrachte Funktion q, die von zwei Variablen abhangt

e g ist PartikelgroBenverteilung (PGV): q(t, x) gibt zur Zeit t die Anzahl der

Partikel mit Radius x an

e Gin (1): Wachstumsgeschwindigkeit der Partikel
(1) beschreibt g als Erhaltungsgré3e: Sofern dem System (StraBBe, Reaktor) kein
neues Material (Autos, Partikel) hinzugefligt wird, bleibt die Gesamtheit von q
erhalten (— Massenerhaltung)
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Begrifflichkeiten und Beispiele

e (1), also

ai(t,x) + (Glal(t,x) - a(t, x))x = 0,

nennt man Populationsbilanzgleichung (oder auch Erhaltungsgleichung)
e Zu ,Population“: Verschiedene Autopositionen, verschiedene PartikelgréBen
e Zu ,Bilanz*: Zeitliche Entwicklung (Uber die Masse generiert) von q
Beispiele
e G héangt nicht von x ab: nur Transport
e G[qg|(t,x) =1— q(t, x): sogenannte LWR-Gleichung (Stauforschung)

e G[qg](t,x) = 1— w(t,x) (Greenshields’ Geschwindigkeitsfunktion ([1])):
nichtlokale Version der LWR-Gleichung
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Notwendigkeit humerischer Simulationsverfahren

e Nichtlokale Populationsbilanzgleichungen besitzen unter gewissen
Voraussetzungen eindeutige Lésungen.
= Unter gegebenen Umstanden kann nur ein méglicher Verkehrsfluss oder
nur eine bestimmte PartikelgréBenverteilung Uber die Zeit generiert werden

e Aber: Es heif3t nicht, dass man die Lésung ohne weiteres skizzieren kann

e Numerische Methoden: Erzeugung von Naherungslésungen am Computer
und damit Simulationen

e Erhéhung der Genauigkeit durch Anpassen bestimmter Objekte im
Simulationsprogramm => mdglichst gute Abbildung der Realitat

e Folgende Beispiele entnommen aus [3, 2]
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Beispiel 1: Transportierter Quader l/ll

e Kleines Quadrat als Grundflache eines Quaders,
was entlang der Winkelhalbierenden des |.
Quadranten transportiert werden soll

¢ Die Geschwindigkeit entspricht dem Volumen des
Teilquaders mit Grundflache: Schnittflache des
kleinen Quadrates mit grauem Quadrat

Abbildung 5: Oben rechts: Abbildung des transportierten Quadrates. Unten: Geschwindigkeit entspricht W(t)
und d(t) als zeitlicher Abstand Kleinquadratmittelpunkt zu Koordinatenursprung.
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Beispiel 1: Transportierter Quader I/l

® Kleines Quadrat als Grundflache eines Quaders,
was entlang der Winkelhalbierenden des |.
Quadranten transportiert werden soll

¢ Die Geschwindigkeit entspricht dem Volumen des
Teilquaders mit Grundflache: Schnittflache des
kleinen Quadrates mit grauem Quadrat

t=0 t=1 t=2 t=3

o
S}

0 2 0 2 0 2
o s 0 Xe 0 3 o X 0 5 o X [ 0 Xe

Abbildung 6: Zeitliche Entwicklung des Quaders firr t € {0,1,2,3}.
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Beispiel 2: Transportierter, schrumpfender Quader l/ll

e Setting wie im Beispiel zuvor, nur dass der Quader
Uber die Zeit in der H6he schrumpft

e Gegensatzliche Effekte fir die Geschwindigkeit:
Erhdhung der Schnittflache vs. schrumpfender
Quader

05 \ 1 Ff ,

w(t)

Abbildung 7: Oben rechts: Abbildung des transportierten, schrumpfenden Quadrates. Unten: Geschwindigkeit
entspricht w(t) und d(t) als zeitlicher Abstand Kleinquadratmittelpunkt zu Koordinatenursprung.
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Beispiel 2: Transportierter, schrumpfender Quader Il/ll

e Setting wie im Beispiel zuvor, nur dass der Quader
Uber die Zeit in der H6he schrumpft

e Gegensatzliche Effekte fir die Geschwindigkeit:
Erhdhung der Schnittflache vs. schrumpfender
Quader

t=15 t=25 t=23.43

o
n
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o X2 0 X2

X1 2 0

Abbildung 8: Zeitliche Entwicklung des schrumpfenden Quaders fiir ¢ € {0,1.5,2.5,3.43}.
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Beispiel 3: Rotation eines wachsenden Teilrings /1l
e Betrachte ein gerades Prisma, bei dem die
Grundflache der kleine Teilring ist

e Das Prisma rotiert gegen den Uhrzeigersinn um den
Koordinatenursprung und die Grundflache wird
dabei gréBer

e Gleichzeitig schrumpft das Prisma in der Hohe

¢ Die Rotationsgeschwindigkeit entspricht dem
Teilvolumen des Prismas auf der Schnittflache mit
dem grauen Kreis

w(t)
d(t)

Abbildung 9: Oben rechts: Abbildung des rotierenden, wachsenden Teilrings. Unten: Geschwindigkeit entspricht
w(t) und d(t) als zeitlicher Abstand Kleinquadratmittelpunkt zu Koordinatenursprung.
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Beispiel 3: Rotation eines wachsenden Teilrings I/l

e Betrachte ein gerades Prisma, bei dem die
Grundflache der kleine Teilring ist

e Das Prisma rotiert gegen den Uhrzeigersinn um den
Koordinatenursprung und die Grundflache wird
dabei gréBer

® Gleichzeitig schrumpft das Prisma in der Hohe

¢ Die Rotationsgeschwindigkeit entspricht dem
Teilvolumen des Prismas auf der Schnittflache mit
dem grauen Kreis

t=42

t=0 t=0.5 t=2
= 6 6 6 6
1 4 1 4 1 4 1 4
0g 2xz 0g 2xy 0g 2Xx2 0y 2xz
244 0 244 0 244 0 244 0

Abbildung 10: Zeitliche Entwicklung des Prismas fiir t € {0,0.5,2,42}.
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Beispiel 4: Verkehrsfluss, Ampelschaltung und Sichthorizont

e Start mit einer vollen Stra3e (voll: dunkelrot, leer: dunkelblau)

e Zu jeder geraden Zeit wird die Ampel am rechten Ende griin, zu jeder
ungeraden wird sie rot

e Je vorausschauender die Autofahrer, desto weniger voll verdichtete
StraBenteile entstehen

5 5 5 ‘
4 4 4
3 3 3
- - -
2 2 2
1 1 1
0 0 0
0 1 ] 1
X X

0 1
X

0 1
X

Abbildung 11: Verkehrssituation mit verschiedenen Sichtweiten (von links nach rechts absteigend).
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Grundsétzliche Erlauterungen

Fir die Synthese qualitativ hochwertiger Produkte geeignete Wahl der
Prozessparameter Uber die Zeit notig

Prozessparameter: ¢ (z.B. Prozesstemperatur), B; (Einflussrate neuer
Partikel), B, (Ausflussrate)

Modell:

qi(tv X) + (G[q?a7ﬁ1](t’ X)q(t7x))x = B1 (t)qin(x) - BZQ(t7X)
q(0,x) = qo(x)

Abhangigkeit von G: Zeit, Partikelgro3e, nichtlokal von der PGV
(Gesamtoberflache der Partikel, Konzentration), & und f3
Mehrere Optimierungsziele denkbar: Erreichen gewiinschter PGV,
Minimierung der relativen Standardabweichung

Auch denkbar, Kosten verbunden mit Energieverbrauch mit in die
Optimierung einzubinden

Schranken/Nebenbedingungen fir Prozessparameter

Spinola, M. |
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Beispiel 5: Erreichen gewiinschter PGVen I/llI

e Ziel: Erreichen einer gewlinschten PGV g4 mit Start-PGV qq und zeitlicher
Anpassung der Wachstumsgeschwindigkeit durch & und der Einflussrate 3
neuer Partikel mit PGV g;, = qq

e Dabei: Reifungsgeschwindigkeit entspricht Gesamtoberﬁg‘e T Partikal
* Minimiere die (quadrierte) Flache unter der PGV am Ende des Prozesses,

die nicht mit der von gy Uberlappen

PGV

Particle size distribution

particle radius x

Abbildung 12: Links: lllustration des Optimierungsziels. Rechts: Nicht tiberlappende Bereiche als FehlermaB.
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» of process condition a w.r.t. number of points Development of process condition f, w.r number of discretization points
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Abbildung 13: Erhaltene, optimierte Prozessparameter o (links) und f3; (rechts) mit zunehmender, erlaubter
Variation Uber die Zeit. Die optimalen Prozessparameter sind rot dargestellt.

Beobachtung: Optimierte Prozessbedingungen variieren in der Zeit
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Beispiel 5: Erreichen gewiinschter PGVen lll/lI

Development of q(T,-)

Optimal PSD q

Number density

0 2 4 6 8 10 12
particle radius x particle radius x

Abbildung 14: Links: Berechnete PGVen g(T,-) zur Endzeit fir verschiedene optimierte
Prozessparameterpaare mit Ziel-PGV g4. Rechts: Oberflachenplot der resultierenden optimalen Lésung.

Beobachtung: Die gewlinschte PGV wird nur erreicht, wenn den
Prozessbedingungen erlaubt wird, mehr in der Zeit zu variieren

| Angewandte Analysis (AvH)
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Beispiel 6: Minimierung der relativen Standardabweichung I/1l

e Gesetzte Ziele zur Endzeit fiir die resultierende PGV:

* Erreichen des gewiinschten Verteilungsmittelwert [ty — 6
e Minimierung von Oye = %, die sogenannten relative Standardabweichung

e Zu Beginn PGV qq

e Zu steuernder Prozessparameter: Einflussrate 31 neuer Partikel mit PGV
Qn = Qo

e Wachstumsdynamik: Ostwald-Reifung, also Abhangigkeit der
Wachstumsgeschwindigkeit von der Konzentration der Partikel
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Beispiel 6: Minimierung der relativen Standardabweichung Il/ll

Development of o=/ in optimization Optimal influx rate 3,
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Abbildung 15: Entwicklung der relativen Standardabweichung (oben links), optimale zeitabhéngige Einflussrate
B1 (oben rechts), Optimalldsung zur Endzeit zusammen mit der PGV gy, externer Partikel (unten links) und
Oberflachenplot der Optimallésung (unten rechts)
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Zusammenfassung und Ausblick

Zusammenfassung

e Anwendung nichtlokaler Populationsbilanzgleichungen in der Stauforschung
und in der chemischen Verfahrenstechnik

e |llustration diverser numerischer Simulationen, die den Transportcharakter
der Gleichungen aufgezeigt haben

e Prasentation von Optimierungsproblemen innerhalb der chemischen
Verfahrenstechnik (Erreichen gewunschter PartikelgréBenverteilungen,
Minimierung des Energieverbrauchs)

Weitere (teilweise noch nicht erforschte) Aspekte
e Optimierung von Verkehrsflissen durch geeignete Steuerung von
Ampelschaltungen
® Erweiterung der Ergebnisse ...

e ... auf mehrere gekoppelte nichtlokale Populationsbilanzgleichungen

e ... durch Einbezug eines zeitlichen Delays, z.B. wenn Autofahrer
Verkehrsinformationen mit einer zeitlichen Verzégerung bekommen

e ... durch Abbilden chemischer Syntheseprozesse in Verweilzeitreaktoren
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Vielen Dank fur die Aufmerksamkeit.
Noch Fragen? Dann nicht zégern, sie zu stellen ®
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