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Abstract

Kéhler R.: Preprocessing Tool for Method-of-Lines Discretization of Process Models in the
Simulation Environment DIVA. For an accuraie description of a wide variely of chemical en-
gineering processes, distributed parameter models have fo be used which are described by par-
tia! differential equations (PDEs). Such PDE models must be preprocessed for application of
the DIVA simulation environment, which provides efficient numerical methods for differential
algebratic equations (DAEs). This contribution presents the preprocessing tool SYPPROT for
compuler-aided discretization of PDE inio DAE models by means of the Method of Lines.

1 Einfuhrung

Die numerische Simulation ist heutzutage ein Standardwerkzeug fiir die Entwicklung von ver-
fahrenstechnischen Prozessen und Anlagen. Fiir dieses Anwendungsgebiet stehen speziell ent-
wickelte Modellierungs- und Simulationsumgebungen zur Verfiigung. Es handelt sich dabei um
gleichungsorientierte Modellierungswerkzeuge [Pantelides and Barton, 1993, Marquardt, 1996],
die eine deklarative Beschreibung eines mathematischen Modells fiir komplexe Prozesse un-
terstittzen [Pantelides and Britt, 1995]. Diese Programmpakete verfiigen iiber eine allgemeine
Modellierungssprache, welche die Definition von Differential-Algebra-Gleichungen (DAEs) fiir
zeitkontinuierliche Modelle sowie ereignisdiskrete Beschreibungen gestattet. Fiir die Untersu-
chung von DAE-Modellen steht in den Werkzeugen eine Bibliothek von numerischen Methoden
zur Verfiigung. Dabei handelt es sich v.a. um effiziente Verfahren zur numerischen Integrati-
on, die speziell fiir DAE-Modelle entwickelt worden sind. Oftmals wird dazu die diinn besetzte
Struktur der DAE-Systeme ausgenutzt - man spricht dann von Sparse-Numerik oder Sparse-
Matrix-Technik.

Mit DAE-Modellen kann eine groBe Bandbreite verfahrenstechnischer Apparate und Prozesse
beschrieben werden. Fiir eine hinreichend genaue Beschreibung von verfahrenstechnischen Pro-
zessen ist jedoch vielfach die Verwendung von ortlich verteilten Modellen, d.h. partiellen Diffe-
rentialgleichungen (PDE5), notwendig. Das betrifft Prozesse mit ausgeprigten Ortsprofilen, die

"Dieser Beitrag stellt die deutsche Kurzfassung der englisch sprachigen Dissertation [Kdhler, 2002] dar, die unter
der Betreuung von Prof. Dr-Ing. Drh.c. M. Zeitz am Institut filr Systemdynamik und Regelungstechnilk angefertigt
wurde.
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Abbildung 1: Architektur der Simulationsumgebung DIvA mit den Werkzeugen zur rechnerun-
terstiltzten Modellierung (PROMOT), zur symbolischen Vorverarbeitung (SYPPROT) und zur au-
tomatischen Kodierung (CODE GENERATOR) sowie den Kernprogrammen zur Simulation (Mo-
dell-Bibliothek, Parameterierung, DAE-Numerik) [Mohl et al.,, 1997, Kéhler et al., 2001b].

sich oft durch steile und wandemde Fronten auszeichnen. Damit stellt sich fiir die Anlagensimu-
lation die Aufgabe, die verwendeten Teilmodelle mit konzentrierten und verteilten Parametern
auf eine einheitliche DAE-Form zu bringen.

Zur Umformung von PDEs in DAEs bietet sich die Linienmethode (Method of Lines — MOL) an
[Schiesser, 1991]. Dabei wird die kontinuierliche Ortsvariable diskretisiert und eine PDE durch
eine begrenzte Anzahl von zeitabhingigen gewdhnlichen Differentialgleichungen (ODEs) und
ggf. algebraischen Gleichungen (AEs) fir die Ortsrander approximiert. Dazu werden Ortsablei-
tungen durch Niherungen ersetzt, die auf dem diskreten Ortsgitter basieren. Durch diese Appro-
ximationen erhilt man aus einer PDE ein diinn besetztes DAE-System, das eine Bandstruktur
besitzt. Zur Lésung der approximierten Modelle sind Sparse-Numeriken fiir DAE besonders gut
geeignet.

Der Auswahl eines geeigneten Diskretisierungsverfahrens kommt eine besondere Bedeutung zu,
weil es fiir die grosse Vielfalt von ortlich verteilten Prozessmodellen kein universal geeigne-
tes MOL -Diskretisierungsschema gibt. Zwar sind mit Standardverfahren wie Finite-Differenzen-
und Finite-Volumen-Verfahren mit Approximationen niedriger Ordnung meistens hinreichend
genaue Simulationsergebnisse moglich. Der dazu erforderliche hohe Stiitzstellenzahl fuhrt al-
lerdings zu einem erheblichen Rechenaufwand. Deshalb sind Verfahren entwickelt worden, die
mit vergleichsweise wenigen Stiitzstellen eine genaue Losung erlauben. Dabei werden adaptive
Techniken verwendet, die bspw. die Approximationen der Ortsableitungen oder die Verteilung
der Gitterstiitzstellen an den Loésungsverlauf anpassen [Wouwer et al., 2001]. Eine Effizienzstei-
gerung erfordert, dass der fiir die Adaption anfallende zusatzliche Rechenaufwand kleiner ist, als
der Rechenzeitgewinn, der durch die Einsparung an Stitzstellen entsteht. Meist bedingt dies eine
gewisse Spezialisierung auf bestimmte Typen von PDE-Modellen.

Aufgrund der Vielfalt an MOL -Diskretisierungsschemata und der Komplexitit von verfahrens-
technischen Prozessmodellen ist fiir die Anwendung der Linienmethode eine rechnerunterstiitzte
Vorverarbeitung der Modellgleichungen notwendig. Damit soll der Benutzer von fehlertrichtigen
Artbeiten entlastet werden, die bei der Implementierung der diskretisierten Gleichungen entste-
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hen [Marquardt, 1991]. Hinsichtlich einer genauen und effizient zu berechnenden L dsung, ist die
Auswahl eines MOL -Verfahrens fiir ein bestimmtes PDE-Modell oft schwierig und gelingt nur
selten auf Anhieb. Deshalb ist eine wiedetholte Anwendung der Linienmethode mit unterschied-
lichen Diskretisierungsschemata unvermeidlich. Auch dabei kann der entstehende Aufwand mit
Hilfe einer Rechnenmterstiitzung minimiert werden. Das erfordert ein entsprechendes Werkzeug,
das eine Palette von einfach anwendbaren Diskretisierungsschemata bereit stellt.

Eine solche Vorverarbeitung ist in der Simulationsumgebung DIva [Kroner et al., 1990,
Holl, 1994, Mohletal, 1997] prototypisch  untersucht wund implementiert worden
[Raumschilssel, 1998]. Dabei wurden die Vorveraibeitungs-Funktionalititen durch unter-
schiedliche Programme bereitgestellt, die eigene Datenformate fiir die Modelle verwendet
haben, wie beispielsweise das Programm PDEDI2 zur MOL -Diskretisierung von PDE-Modellen
[Raumschilssel, 1998]. Die Architektur von DIva umfasst vier unabhingig benutzbaren Pro-
grammschichten und ist in Abbildung 1 dargestellt. Dabei steht die mit einem einheitlichen
Datenformat abgebildete symbolische Vorveratbeitung zwischen der rechnerunterstiitzten
Modellierung mit dem Modellierungswerkzeug PROMOT [Trankle, 2000, Trankle et al., 2000]
und der automatischen Kodietung der Simulationsmodelle mit dem CODE GENERATOR (CG)
[Raumschiissel, 1998].

Das Vorveratbeitungswerkzeug unterstiitzt den Benutzer bei der Umformung von Gleichung-
en in die von DIva bendtigte Standardform von DAE-Modellen. Als Ergebnis der Vorverar-
beitung wird eine CG-Eingabedatei erzeugt, die das symbolische Prozessmodell in der Diva-
Standardform enthalt und anschliessend vom CODE GENERATOR in den Simulationscode fiir
D1va iibersetzt wird. Die Modell-Bibliothek und die numerischen Methoden fiir DAE bilden die
unterste Schicht der Simulationsumgebung DIva. Aufgrund der statischen Speicherplatzverwal-
tung von DIVA miissen die simulierten DAE-Modelle eine feste Ordnung besitzen.

Dies ist der Ausgangspunkt fiir die Untersuchung von MOL-Diskretisierungsverfahren fiir ver-
fahrenstechnische Prozessmodelle und deren Implementierung in einem Vorverarbei tungswerk-
zeng fiir die Simulationsumgebung DIvA . Daraus ergeben sich die in [Kéhler, 2002 ] untersuchten
Aufeabenpunkte. Bei der betrachteten Klasse von drtlich verteilten Modellen fiir verfahrenstech-
nische Prozess handelt es sich um hypetbolische und parabolische PDE, die in einer Vektor-Nota-
tion beschrieben werden. Darauf basierend wird untersucht, welche MOL-Schemata sich fiir die
DAE-Numerik in DIvA eignen. Dabei ist zu beriicksichtigen, dass die feste DAE-Ordnung eine
Anderung der Gleichungsanzahl wihrend eines Simulationsexperiments verbietet. Das schliesst
MOL-Verfahren mit adaptiven Ortsgittern aus, die mit einer variablen Anzahl von Stiitzstellen
arbeiten.

Fir die Implementierung der rechnerunterstiitzten MOL-Diskretisierung wird das wvon
Raumschiissel vorgeschlagene Konzept fiir ein Vorverarbeitungswerkzeug [Riumschiissel, 1998]
aufgegriffen und fir die zur MOL-Diskretisierung bendtigten Funktionalititen erwei-
tert. Dieses Konzept sieht ein einheitliches Datenformat zur Modelldefinition fiir alle
Vorverarbeitungs-Funktionalititen vor. Die dazu entworfene MA THEMATICA-Daten-Struktur
[Raumschilssel, 1998] wird fiir die Eingabe von verteilten Prozessmodellen um die Definitio-
nen von PDEs, Ortsgittern und MOL-Schemata erweitert. Die MOL-Diskretisierung wird als
ein separates Programm-Modul des Vorverarbeitungswerkzeugs realisiert. Dieses MOL-Modul
besteht aus mehreren Untermodulen, in denen die symbolischen Umformungen der Modellglei-
chung durchgefiihrt werden, die zur Anwendung der verschiedenen MOL-Schemata notwendig
sind.

Die Anwendung der rechnerunterstiitzten Vorverarbeitung zur Diskretisierung von Prozessmo-
dellen mit Hilfe der Linienmethode wird anhand der &rtlich verteilten Modellgleichungen eines
Zirkulations-Festbett-Reaktor-Modells illustriert. Dieses Modell besteht aus mehreren mitein-
ander verkoppelten Ortsbereichen [Kienle et al., 1995, Mangold etal., 1999]. Das Verhalten des
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Reaktors ist durch wandernde Reaktionsfronten gekennzeichnet und damit ein realititsnaher Test
fiir die Anwendung von MOL -Verfahren.

2 Verteilte Prozessmodelle in der Simmulationsumgebung Diva

Zur Beschreibung der betrachteten verfahrenstechnischen Prozesse mit ausgeprigten Profilen
entlang einer Ortskoordinate werden ortlich 1-dimensional verteilte Modelle verwendet. Deren
(Fleichungen sind gekoppelte PDEs fiir den Zustandsvektor &(z. £). Die PDEs sind bis zu zweiter
Ordnung im Ort z und erster Ordnung in der Zeit ¢. Die Anfangsbedingungen sind als drtliche
Profile #%(x) gegeben. Dazu passende Randbedingungen hingen von dem Eingangsvektor 4,(t)
mitd = Zmin. 2max ab. Die Ausgange ¢z, %) stellen ausgewiahlte Zustinde an diskreten Ortsstel-
len dar.
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Die Matrizen A(x.w.p.z.t), D{x.u.p.2.t) und der Vektor der Quellfunktionen
o(&, U p. 2, ) konnen von Zustands- x(z.f) € R” und Eingangsvariablen w(z.t) sowie
von Parametern g und von z und ¢ abhiangen. Die Flussfunktion F(:c._ U, P ;:._t) beschreibt den
konvektiven Tramsport. Im Hinblick auf die Verschaltung von Simulationsmodellen in DIva
sind fiir jedes Apparate- oder Prozessmodell Ausgangsvariablen y(z,%) zu definieren. Als
Ausgangsvariablen sind nur Zustandsvariablen erlaubt. In diesem Sinne weist der Operator 7
ausgewihlte Zustinde den Ausgangsvariablen zu. Mit der Formulierung (la) komnen sowohl
hyperbolische als auch parabolische Modelle dargestellt werden, die die Beschreibung von
konvektiven, diffusiven und dispersiven Effekten sowie von chemischen Reaktionen erlauben.

Dariiber hinaus kénnen Integralterme mit Hilfe der Quellfunktionen o (x. ¢. p. 2.t} dargestellt
werden, wie diese in partiellen Integro-Differentialgleichungen (IPDEs) fiir Populationsbilanzen
auftreten. Da jedoch ausser fiir sehr einfache Populationsmodelle eine effiziente Anwendung der
Linienmethode prinzipiell schwierig ist [Motz et al., 2002], wird auf eine detaillierte Darstellung
der MOL-Behandlung von [PDEs verzichtet .

Fiir eine Anwendung der in DIva verfiigbaren DAE-Numeriken zur Simulation eines odrtlich
verteilten Prozesses ist eine Umformung des PDE-Modells (1) in die DIvA-Standardmodellform
erforderlich. Die in DIvA verwendete linear implizite DAE-Form mit einem differentiellen Index
von eins lautet :

B{x.u.p.t)- % = flz.w.p. 1) t >4 (2a)
x{tg) = a° (2b)
y=H-zx t =4 (2¢)

Die Zustinde x(#), Einginge w() und Ausginge (1) hangen von der Zeit £ ab. Die linke Seite-
Matrix B{x. 4. p. ) und der Funktionsvektor f{x.w. p.#) konnen auberdem von Parametern g
sowie den Zustinden und Eingingen abhingen. Die Ausgangsmatrix H ordnet dem Ausgangs-
vektor 4 ausgewihlte Zustinde zu. Der Ubersichtlichkeit halber sind in (2) ereignisdiskrete Be-
schreibungen nicht beriicksichtigt. Diesbeziiglich wird auf [Kohler et al., 2001a] verwiesen.
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Abbildung 2: Method-of-Lines (MOL) zur Umnformung von partiellen Differentialgleichungen
(PDEs) und Randbedingungen (BCs) in gewohnliche Differentialgleichungen (ODEs) und alge-
braische Gleichungen (AEs) [Schiesser, 1991].

Die Umformung eines PDE-Models (1) in die DAE-Form (2) ist mit Hilfe der Linienmethode
moglich. Die Diskretisierung des Ortsbereichs in & Stiitzstellen bedingt fiir den Zustandvektors
@(z,t) € R™ eine Approximation durch xy(t) € R™, k = 0(1) ke

3 Linienmethode — Method of Lines (MOL)

In Abbildung 2 ist das Vorgehen der Linienmethode zur Ortsdiskretisierung von PDEs und BCs
veranschaulicht . Dabei wird zuerst die kontinuierliche Ortskoordinate z auf ein Ortsgitter mit
diskreten Stiitzstellen 2, k& = 0(1) Ay abgebildet. In Abhdngigkeit der Diskretisierungsmetho-
de lassen sich die in den PDEs und BCs aufiretenden Ortsableitungen durch Niherungen erset-
zen, wobei die Randbereiche gegebenenfalls gesondert behandelt werden miissen. Eine PDE mit
BCs wird damit durch eine begrenzte Zahl von ODEs und algebraischen (Gleichungen am Rand
approximiert.

3.1 Diskretisierung des Ortsbereichs

Bei der Diskretisierung des Ortsbereichs ist zu beachten, dass der Gitterpunktabstand des Orts-
gitters entscheidend fir die Grobe des Diskretisierungsfehlers und damit die Genaunigkeit der
Lésung ist. Die einfachste Art der Ortsdiskretisierung ist die Verwendung eines aquidistanten
Ortsgitters. Darauf basierende Approximationen niedriger Ordnung fithren auf vergleichsweise
einfache Gleichungen. Fiir eine ausreichend genaue Ldsung ist aber vielfach ein sehr kleiner
Stiitzstellenabstand notwendig, der zu einem hohen Rechenaufwand fiihrt.

Ein Ansatz zur Verbesserung der Losungsgenauigkeit ist die Verwendung von adaptiven Git-
tern. Dabei wird versucht, die Gitterpunkte dort zu platzieren, wo sie fiir eine genaue Lésung
bendtigt werden. Bei adaptiven Gittern wird zwischen statischen und bewegten Gittern unter-
schieden [Flaherty, 1989, Wouwer et al., 2001]. Statische Gitter werden in bestimmten Zeitinter-
vallen an den L dsungsverlauf angepasst, indem an geeigneten Stellen Gitterpunkte hinzugefiigt
oder geldscht werden. Dieser Vorgang wird auch als Siatic Regridding bezeichnet. Hingegen wer-
den bei bewegten Gittern die Gitterpunkte kontinuierlich dem Ldsungsverlauf angepasst. Dazu
werden die Gleichungen auf ein mitbewegtes Koordinatensystem transformiert und es werden
zusitzliche Gittergleichungen erzeugt, die den Verlauf der Gitterpunktbewegungen bestimmen.
Man spricht von Dyramic Regridding oder Moving-Grid-Verfahren.
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3.2 Diskretisierung der Ortsableitungen

Bei der Linienmethode werden die Ortsableitungen durch Niherungen ersetzt, die auf dem Gitter
des diskretisierten Ortsbereichs basieren. Eine PDE wird also durch ODEs in den Stiitzstellen des
Ortsgitters approximiert. Die bendtigten Approximationen hangen von den verwendeten Diskre-
tisierungsmethoden ab, die entweder die differentielle oder die integrale Form der PDE benutzen.

Die differentielle PDE-Form (la) wird fiir die Finite-Differenzen-Methode benutzt. Die zu
approximierenden Ortsableitungen sind daher von erster und zweiter Ordnung. Deren Finite-
Differenzen-Schemata kénnen mit Hilfe von Taylor-Reihen- oder Polynomansitzen hergeleitet
werden [Schiesser, 1991]. Die Approximationsschemata ersetzen die partiellen Ableitungen in
{1a) und werden deshalb genau an den Stiitzstellen des Ortsgitters bendtigt.

Die nachfolgend angegeben integrale Form der PDE ist der Ausgangspunkt fiir die Anwendung
der Finite-Volumen-Methode [Patankar, 1980]:

kY x| Wt . .
/ A_—;E = [D—m} + [F2+ + [o]t t>tg, k= U Lkmar 3
#m ot dz . _ Th= k= ’

Als Finites Volumen oder Zelle wird ein Ortsabschnitt um 2, mit 2 € [z,-.2)+] bezeichnet.
Zellrinder benachbarter finiter Volumen sind dabei identisch: - = 25|+, 25+ = 24 1-. Glei-
chung (3) beschreibt die zeitliche Anderung des Zustands &(z.#) fiir eine Zelle k. Die bendtigten

Approximationen betreffen Ortsableitungen nullter und erster Ordnung an den Zellriindern z+.

Die Anwendung von Finite-Differenzen- und Finite-Volumen-Schemata zur Approximation der
Ortsableitungen erfordert unterschiedliche Vorgehensweisen fiir die Diskretisierung von PDEs.
Die wesentlichen Merkmale beider in SYPPROT implementierten Diskretisierungsmethoden
werden im Folgenden kurz beschrieben.

o Finite-Differenzen-Schemata

Die in [Kdhler, 2002] verwendeten Finite-Differenzen-Schemata werden mit Hilfe von frei
konfigurierbaren Lagrange-Polynomen bestimmt. Fiir die Ortsableitungen erster und zweiter
Ordnung werden individuelle Approximationspolynome eingesetzt. Um mégliche Oszillatio-
nen an den Randbereichen zu vermeiden, kann die Polynomordnung emiedrigt werden. Fi-
ne Extrapolation von Approximationspunkten auberhalb des betrachteten Ortsbereichs wird
durch die Sliding-Differences-Technik verhindert. Die Funktionalitit entspricht damit weit-
gehend dem Programm PDEDIs [Pfeiffer and Marquardt, 1996] und dessen Neuimplementie-
rung zur Inbindung in DIva [Raumschiissel, 1998].

o Finite-Volumen-Schemata
Ortlich numerisch stabile Finite-Volumen-Schemata verwenden stiickweise konstante und li-
neare Profile zur Approximation der Zellrandwerte. Der Vorteil der Finite-Volumen-Verfahren
beruht auf der Einhaltung der Erhaltungseigenschaft. Durch die Verwendung der integralen
Form der PDE werden die erforderlichen Approximationen an den Zellrindern bendtigt. So-
fern identische Approximationen an einem Zellrand fir beide angrenzenden Zellen verwendet
werden, wird die Erhaltungseigenschaft nicht verletzt [Patankar, 1980].

Fiir Probleme mit steilen Fronten in den Lésungsprofilen sind die Finite-Differenzen- und Finite-
Volumen-Schemata nur eingeschrankt tauglich. Approximationen niedriger Ordnung bendtigen
sehr feine Gitter, um ausreichend genaue Losungen zu berechnen. Das bedingt entsprechend
lange Rechenzeiten. Approximationen hdherer Ordnung kénnen zu numerisch bedingten lokalen
ortlichen Oszillationen fithren. Zwei Ansitze, die diesbeziiglich Abhilfe versprechen, werden in
[Kéhler, 2002] eingehender untersucht und im Vorveratbeitungswerkzeug implementiert.

o Hoch auflésende Verfahren
Hoch auflésenden Verfahren, die von Harten [Harten, 1983] eingefiihrt wurden, verbinden
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eine hohe Approximationsordnung mit numerisch stabilen Lésungen. Dabei spielt die To#a!-
Variation-Diminishing (TVD)-Eigenschaft eine wichtige Rolle. Diese Verfahren basieren auf
der integralen PDE-Form (3). Die erforderlichen Niherungen betreffen hauptsichlich die
Zellrandwerte der Flussfunktion [Fl’ﬁf_r . Dazu werden Approximationen hdherer Ordnung
eingesetzt, die mit Hilfe spezieller nichtlinearer Begrenzungsfunktionen (Limiier) dafiir sor-
gen, dass keine lokalen d1tlichen Oszillationen auftreten [LeVeque, 1992]. Aufgrund der Ver-
wendung der integralen PDE-Form lassen sich hochauflésende Verfahren als Finite-Volumen
Methode in das MOL-Modul des Vorverarbeitungswerkzeugs implementieren. Die Limiter-
basierten Approximationen werden dazu als weitere Profile fiir die Zellrandwerte der Fluss-
funktion den einfacheren Profilanmnahmen der Finite-Volumen-Methode hinzugefiigt. Bei den
sogenannten Slope-Limiter-Verfahren unterscheiden sich die Approximationen vielfach nur
durch die verwendeten Limiier-Funktionen [LeVeque, 1998]. Da diese einfach zu implemen-
tieren sind, werden im Vorverarbeitungswerkzeug eine ganze Reihe von hochaufldsenden
Schemata (MC-, MinMod-, Robust-Upwind-, Superbee-, van Leer-Limiter) zur Verfiigung ge-
stellt.
o Moving-Grid-Verfahren

Das in [Kdéhler, 2002 ] genauer untersuchte Moving-Grid-Verfahren von Dorfi und Drury ba-
siert auf dem Gleichverteilungsprinzip [Dotfi and Drury, 1987, Furzeland et al., 1990]. Dazu
wird eine so genannte Monitorfunktion verwendet, die ein Mab fiir den lokalen Diskretisie-
rungsfehler darstellt. Die Gitterpunkte werden so verteilt, dass der Quotient aus Monitorfunk-
tion und Gitterpunktabstand iiber den gesamten Ortsbereich nahezu konstant ist. Der Dis-
kretisierungsfehler erster Ordnung im Ort wird damit ndherungsweise gleich verteilt. Das
Verfahren arbeitet mit einer konstanten Anzahl von Gitterpunkten und ist sowohl mit Finite-
Differenzen- als auch mit Finite-Volumen-Schemata kombinierbar. Fiir eine glatte Verteilung
der Gitterpunkte sorgen eine drtliche und eine optionale zeitliche Gitterglattung. Das ver-
gleichsweise tobuste Verfahren [Furzeland etal., 1990, Wouwer et al., 1997] wird mit Hilfe
zweier einfach interpretierbarer Parameter zur Gittergldttung an das Problem angepasst.

4 Vorverarbeitungswerkzeug SYPPROT

Wie aus Abbildung 1 zu entnehmen, besteht die Aufgabe des Vorverarbeitungswerkzeugs
SYPPROT darin, die fiir ein DAE- und PDE-Prozessmodell von DIVA bendtigte linear im-
plizite Gleichungsform (2) zu generieren. Dies erfolgt mit einer rechnerunterstiitzten MOL-
Diskretisierung von PDE-Modellen. Die Untersuchung von MOL-Verfahren im Hinblick aud
eine MOL-Implementierung in das Vorverarbeitungswerkzeug von DIVA ist ein wesentlicher
Bestandteil von [Kohler, 2002] .

4.1 Architektur

Das von Raumschiissel [Raumschiissel, 1998] vorgeschlagene Konzept fiir ein Vorverarbeitungs-
werkzeug sicht, wie in Abbildung 3 dargestellt, fiir jede Vorverarbeitungsfunktion separate
Programm-Module vor. Eines dieser Modul dient der rechnerunterstiitzten MOL -Diskretisie-
rung von PDE-Modellen. Dariiber hinaus beinhaltet das Vorverarbeitungswerkzeug eine zentra-
le Datenstrukturverwaltung, die die aktuellen Modellinformationen enthalt. Die Datenstruktur-
verwaltung steuert auberdem die Programm-Module sowie die Ein- und Ausgabeprogramme in
SYPPROT und hat damit eine Schnittstellenfunktion fir die entsprechenden Programme. Zur Re-
prasentation von PDE- und DAE-Modellen wird eine in MATHEMATICA realisierte Datenstruk-
tur verwendet. Die Eingabe erfolgt entweder mit Hilfe eines Text-Editors oder dem Notebook
Front End, der grafischen Benutzeroberfliche von MATHEMATICA. Dabei wird der Benutzer
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Abbildung 3: Architektur des symbolischen Vorverarbeitungswerkzeugs SYPPROT.

durch die SYPPROT Commarnd Paletfe unterstiitzt, die eine interaktive Eingabe der Modellde-
finition in MATHEMATICA gestattet. Die Ausgabe des vorverarbeiteten DAE-Modells erfolgt
schlieBlich als CG-Eingabedatei.

4,2 MATHEMATICA-Daten-Struktur

Die MATHEMATICA-Daten-Struktur (MDS) ist ein einheitliches Datenformat fiir értlich konzen-
trierte und verteilte Prozessmodelle. Die ursprimglich nur fiir konzentrierte Prozessmodelle ent-
worfende MDS [Bredt, 1996, Riumschiissel, 1998] wurde deshalb fiir verteilte Prozessmodelle
erweitert. Mit diesen Weiterentwicklungen ist die Darstellung von PDEs und BCs sowie von orts-
abhingigen Parametern und Variablen méglich. Auberdem werden zur Anwendung der MOL -
Diskretisierung die Definition eines Ortsgitters und des Diskretisierungsschemas benétigt. Diese
zur MOL-Anwendung erforderlichen Informationen werden im Folgenden als MOL-Parameter
bezeichnet.

4.3 Symbolische Vorverarbeitung zur MOL-Diskretisierung

Die rechnerunterstitzte MOL-Diskretisierung erfolgt in drei Schritten: (i) MOL-Diskretisierung
von PDE und BC in DAE, (ii) Umformung in die DIva-Standardform und (iii) Ausgabe in eine
CG-Fingabedatei. Der interne Programmablauf und die Programmstruktur fiir den ersten Schritt
der MOL -Diskretisierung sind in Abbildung 4 dargestellt.

Das zentrale Diskretisierungsprogramm koordiniert fiir jede Gleichung die Informationsbeschaf-
fung hinsichtlich ausgewihlter MOL-Parameter. Auberdem erfolgt damit die Ansteuerung der
Untermodule. Als erstes Untermodul ist das Programm-Modul des Moving-Grid-Verfahrens den
Modulen der Approximationsschemata vorgeschaltet. In diesem Untermodul werden die ver-
teilten Modellgleichungen ggf. auf mitbewegte Gitterkoordinaten transformiert und die Gitter-
gleichungen erzeugt. Danach verzweigt der Programmablauf in die Untermodule der Finite-
Differenzen- oder Finite-Volumen-Methoden zur Erzeugung der diskretisierten Modellglei-
chungen. Im Programm-Modul fiir Finite-Volumen wird aus der vom Benutzer eingegebenen
PDE-Form (1a) die integrale Form (3) abgeleitet. Fiir die Randzellen eines Ortsbereichs werden
auberdemn die BCs beriicksichtigt. Die anschliebende Approximation der verbleibenden unbe-
kannten Zellrandwerte greift auf Schemata niedriger Ordnung oder hoch auflésende Verfahren
zuriick.
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Abbildung 4: Ablauf und Programm-Module der MOL-Diskretisierung von partiellen Differen-
tialgleichungen (PDEs) und Randbedingungen (BCs) im Vorverartbeitungswerkzeug SYPPROT.

5 Anwendungsbeispiel fur MOL-Vorverarbeitung

Als Anwendungsbeispiel fiir die Vorverarbeitung zur MOL -Diskretisierung wird das Modell ei-
nes Zirkulations-Festbett-Reaktors (ZFBR) verwendet. Das ZFBR-Modell istein komplexes Bei-
gpiel fiir die MOL-Anwendung aufgrund von drei energetisch und stofflich miteinander verkop-
pelten Ortsbereichen des Reaktors. Die Dynamik des Reaktors ist durch wandernde Reaktions-
fronten gekennzeichnet. Dariiber hinaus wurden eine Reihe von drtlich verteilten Prozessmodel-
len (Festtbettadsorber, katalytischer Festbettreaktor, TMB Chromatographie-Prozess, Pol ymeri-
sationsreaktoren) mit Hilfe der automatischen MOL-Diskretisierung des Vorverarbeitungswerk-
zengs behandelt und mit DIVA simulationstechnisch untersucht.

5.1 PDE-Modell des Zirkulations-Festbett-Reaktors (ZFBR)

Das PDE-Modell des ZFER besteht aus den PDEs fiir Energie- und Materialbilanzen fir die drei
Ortsbereiche des Innenrohrs (I — Inner Tube), der Reaktorschleife (L — Reactor Loop) und des
Aussenrohrs (O — Outer Tube). Abbildung 5 zeigt neben den Zustinden der Temperaturen T

und der Molanteile .z{ mité = 1,2 und j € {I, L, O} die Anordnung der Ortsbereiche und deren
einheitliche Ortskoordinate z € [0, ltoop + 2l1ute]. Die Kopplungen der in Richtung der Ortsko-
ordinate aneinander grenzenden Ortsbereiche des Innenrohrs und der Schleife sowie der Schleife
und des Aussenrohrs werden mit Hilfe von Innenrandbedingungen (IBCs) fiir Gleichheit der
Wirme- und Stofffliisse modelliert. Das Innen- und das Aussenrohr sind durch Wiarmeaustausch
quer zur Ortskoordinate z thermisch verkoppelt.

Das PDE-Modell des ZFBR umfalit insgesamt 9 PDEs, 4 BCs und 8 IBCs. Zur Ortsdiskretisie-
rung wurde die Finite-Volumen-Methode mit verschiedenen Approximationsschemata angewen-
det. Zwei unterschiedlich diskretisierte Modelle werden nachfolgend verglichen: Modell (T) wird



HaykoBi npaui JoHHTY 19 Mpo6nemn mopentoBaHHA 2002

Thz, 1), o=z t)
I. 1 E g E.'. el _).I' 1ix
: =%
T 41, 2902 t) output
IBC —~ [ o O g - :>
$ 4+ 4 4+ + 4+ 4
Z I EEERE
loop + byt D TI(z.t). 2z t) IBC
input

1 | >

0 E.!:u. ’ T
Abbildung 5: Schema des Zirkulations-Festbett-Reaktors mit den Ortsbereichen des Innenrohrs
(1), der Reaktorschleife (L) und des Aussenrohrs (O).

mit stiickweise konstanten und linearen Profilannahmen auf einem dquidistanten Gitter von 400
und 500 Stiitzstellen fiir die Ortsbereiche der Rohre und der Schleife diskretisiert und umfalt
daher nach der MOL-Vorverarbeitung 3900 Gleichungen; Modell (IT) verwendet statt den stiick-
weise konstanten Profilannahmen MC-Limiter-Schemata fiir die PDEs der Energiebilanzen und
var Leer-Limiter fir die PDEs der Materialbilanzen. Die Stiitzstellenanzahl reduziert sich dabei
auf ein Zehntel, was 390 Gleichungen bedeutet.

Fiir die Eingabe des ZFBR-Modells in das Vorverartbeitungs werkzeug wird die gesamte Modell-
information in der MA THEMA TICA-Daten-Struktur (MDS) dargestellt. Dazu stehen verschiedene
MDS-Funktionen bereit, die die Definitionen von Parametern, Variablen, Gleichungen, MOL-
Parametern und Prozessgroben zur Grafikausgabe erlauben. Die Definition der PDEs, BECs und
IBCs erfolgt mit Hilte der MDS-Funktion zur Gleichungsdefinition SystemsEquaticns|[].
Dabei werden die Gleichungen jedes Ortsbereichs in einem MDS-Objekt Distributed[] zu-
sammengefalit. Zur Kopplung zweier in Richtung der Ortskoordinate angrenzender Ortsbereiche
werden IBCs in einem MDS-Objekt Coupl ing [] eingegeben. Jeder Gleichung wird eine benut-
zerdefinierte Diskretisierungsmethode zugeordnet. Der folgende Auszug zeigt stark verkiirzt die
Funktion SystemsEquaticns [] mit der PDE-Definition fiir die Energiebilanz des Innenrohrs
(Zeilen 1-9) und die MDS-Funktion Discretizations[] zur Definition der Finite-Volumen
Methode FV1 imiter mit Hilfe der MDS-Funktion FvMethed[] (Zeilen 10-12):

1 gystemBguations|

2 Distributed|[ Domain - "Tubke [z]",

3 Scope e

4 Scalar[ rhocps D[Ti[=z,t],t] == - rhocpg vi D[Til[=,t],=zl]
5 + lam D[Ti[z,t],{z,2}] + Qpex[z, t]

6 - Summands [dhr[j] rreak[3] [z, &],{j,1,8C}],
7 LowerBound -» ..., UpperBound - L.,

8 Discretization -» "FVlimiter"] ... } 1,

9 Digtributed[...], Couplingl[...], Couplingl[...] 1;:

10 Discretizations]|

11 FVvMethod [ FVlimiter, Profile -= { "upwind", "piecewise-linear" },
12

Limiter -= "MC" ] ];

Das in den Zeilen 11-12 angegebene Verfahren definiert das fiir Modell (II) verwendete Upwind-
basierte Limiter-Schemata (MC-Limiter) zur Approximation der konvektiven Terme [F:E;:“_L und
die stiickweise linearen Approximationen der dispersiven Terme [D %%] f"‘J_r
Modell (I) fehlt in der Definition der Finite-Volumen-Methode in Zeile 12 das Argument fiir den

Limiter.

in (3). Im Falle von
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Abbildung 6: Vergleich der Ortsprofile T(z. %) und wso(z. %), 4 = 200/700/1300/40005 von
ZFBR-Simulationen mit Finite-Volumen Diskretisierung: (—) stiickweise konstante Profilannah-
men und (x) hochauflésende Schemata fiir Approximationen von ¢F/dz mit 1300 bzw 130
Gitterpunkten.

5.2 Vorverarbeitung zur MOL-Diskretisierung

Die MOL -Diskretisierung des ZFBR -Modells mit dem Vorveratbeitungs werkzeug SYPPROT er-
folgt in der Symbolsprache MATHEMATICA. Nach dem Einladen der Vorverarbeitungsprogram-
me sind nur zwei SYPPROT-Befehle notwendig, um aus dem PDE-Modell des ZFBR in MDS
eine CG-Eingabedatei des diskretisierten DAE-Modells zu erzeugen. Der Befehl rutomatic-
Digcretization(] fuhrt die Ortsdiskretisierung des PDE-Modells anhand der vom Benutzer
definierten MOL-Schemata durch. Das Zwischenergebnis ist ein DAE-Modell in Form der MDS.
In diesem Modell sind die diskretisierten ODEs und AEs innerhalb der MDS-Funktion Svste-
mEquations [] in Lumped [ ] -Objekten gruppiert. Jedes Lumped [ ] -Objekt entspricht dabei ei-
nem Distributed[]- oder Coupl ing[]-Objekt des urspriinglichen PDE-Modells. Zur Um-
formung in die DIva-Standardmodellform (2) und zur Erzeugung einer entsprechenden CG-Ein-
gabedatei wird das Kommando WriteCGFile [] verwendet. Damit ist die MOL-Diskretisierung
des ZFBR -Modells abgeschlossen. Mit Hilfe des CODE GENERATORs wird das DIva Simula-
tionsmodell automatisch erzeugt. Dieser Ablauf ist fiir Modell (I) und (I} identisch. Um die
beiden Simulationsmodelle des ZFER zu kodieren, geniigt es den MDS-Kode des PDE-Modells
entsprechend zu dndern. Das betritft die Definition der Finite-Volumen-Methode und die Anzahl
der Stiitzstellen des Ortsgitters.

Die fiir beide Modelle anndhernd gleichen Simulationsergebnisse der Temperatur (2. %) und
des Molanteils ws(z, %) sind in Abbildung 6 gezeigt. Die dargestellten Reaktionsfronten des
autonomen periodischen Betriebs des Reaktors wandern in Richtung des Reaktorausgangs. Dabei
liegen die Rechenzeiten des mit Limiter-Schemata diskretisierten Modells (II} um einen Faktor
4.4 niedriger als bei Modell (I).

6 Bewertung

Die entwickelte und implementierte Linienmethoden-Diskretisierung des Vorverarbeitungswerk-
zeugs SYPPROT unterstiitzt den Benutzer der Simulationsumgebung DIva bei der Ortsdiskreti-
sierung von verteilten Prozessmodellen. Die damit zur Verfiigung stehende automatische Appro-
ximation von PDE-Modellen durch DAE-Modelle erlaubt die Anwendung der leistungsfahigen
DAE-Numerikmethoden von Diva zur Untersuchung verteilter Prozessmodelle. Das bedeutet
eine wesentliche Entlastung von den ansonsten manuell durchzufiihrenden und fehlerantilligen
Schritten zur Anwendung der Approximationen und Kodierung der diskretisierten Modellglei-
chungen. Fiir eine praxistaugliche Rechnerunterstiitzung zur Linienmethoden-Diskretisierung
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waren in dieser Atbeit die folgenden beide Aspekte besonders wichtig:

e Die Bereitstellung einer vergleichsweise umfangreichen Palette von MOL-Diskretisierungs-
verfahren ist nétig, um fiir die grobe Vielfalt verfahrenstechnischer Prozessmodelle hinrei-
chend genaue Lisungen effizient berechnen zu kénnen. Dazu sind neben klassischen Finite-
Differenzen- und Finite-Volumen-Schemata mit Approximationen niedriger Ordnung auch
moderne Verfahren mit adaptiven Ansitzen untersucht und implementiert worden. Dabei han-
delt es sich um hoch aufldsende Schemata und um ein Moving-Grid-Verfahren. Bei deren
Einsatz werden deutliche Reduktionen sowohl der erforderliche Zahl an Stiitzstellen des Orts-
gitters als auch der bendtigten Rechenzeiten festgestellt, um steile Fronten hinreichend genau
aufldsen zu kdnnen. Allerdings sind trotz der vergleichsweise guten Robustheit die effizien-
teren Schemata nicht in jedem Fall problemlos anwendbar. Bei dem Moving-(rid-Verfahren
kénnen beispielsweise verfahrensbedingte Diskretisierungsfehler bei bestimmten Modellen zu
Lésungen mit falschen Frontpositionen fithren [Li et al., 1998]. Bei den hoch aufldsenden Ver-
fahren darf das Verhidltnis von Orts- zu Zeitschrittweite fiir numerisch stabile Losungen nicht
beliebig sein. Die notwendige Validierung der Simulationsergebnisse erfordert gegebenenfalls
die wiederholte Anwendung verschiedener MOL-Schemata.

e Die Definitionen von Gleichungen verteilter Prozessmodelle ist von Definitionen der MOL-
Parameter zur Ortsdiskretisierung zu trennen, um eine einfache Anwendung unterschiedli-
cher MOL-Schemata zu ermoglichen. Diese Anforderung wurde bei den Erweiterungen der
MATHEMATICA-Daten-Struktur als einheitliches Datenformat fiir PDE- und DAE-Modelle
umgesetzt. Der Finsatz verschiedener MOL-Verfahren kommt daher ohne langwierige Reim-
plementierungen der Modellgleichungen aus.

Die Perspektiven fiir das Vorverarbeitungswerkzeugs liegen zum einen in der Ausweitung der
behandelbaren Prozessmodelle. Beispielsweise gestattet die Einbindung von zentralen Schemata
hoch aufldsender Verfahren die Behandlung von Modellen mit wechselnder Strdmungsrichtung.
Zum anderen kann durch die Kopplung von SYPPROT mit dem Modellierungswerkzeug PrO-
MoT [Trinkle, 2000, Trinkle et al., 2000] der Simulationsumgebung DIVA eine noch weiterge-
hende Benutzerunterstiitzung erreicht werden.
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