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Abstract 

Zeitz, M.: Simulation ofChemical Engineering Processes. In chemical engineering, mathema-
tical process modeling, dynamical simulation, nonlinear analysis, and advanced process control 
design are issues ofgrowing importance. As a software tool adressing these issues, the modeling 
and simulation environment PROMOT/DIVA is introduced. This environment comprises tools 
for process modeling, model preprocessing, and code generation. Advanced algorithmsfor nu-
merical simulation, parameter continuation, and dynamical optimization can be applied to the 
coded differential algebraic equations of the considered process model. As an application of the 
simulation environment DiVA, the design and implementation ofslate estimation are presented. 
Moreover, the simulation methods and toolsfor chemical pmcesses are showing much paralle-
lism to those for ventilation networks of coal mines which are studied at Technical University of 
Donetsk. 

1 Einführung 

Das Gebiet der Simulation technischer Prozesse bildet den Ausgangspunkt und zugleich auch den 
Schwerpunkt der über 25-jährigen Zusammenarbeit zwischen dem Institut fur Systemdynamik 
und Regelungstechnik (ISR) der Universität Stuttgart und der Fakultät für Rechentechnik und 
Technische Informatik (FRTI) der Technischen Universität Donezk. Dabei konzentrieren sich 
die simulationstechnischen Anwendungen in Donezk auf gasdynamische Prozesse in Grubenbe-
wetterungsnetzen zur Projektierung von den automatisierungs- und sicherheitstechnischen Ein-
richtungen. In Stuttgart werden vorwiegend Prozesse der Verfahrenstechnik, wie zum Beispiel 
chemische Reaktoren und Destillationskolonnen, mit Hilfe der Simulation und im Experiment 
untersucht, um u.a. deren Dynamik zu analysieren oder eine Prozessführung zu entwerfen. 

Sowohl in Donezk als auch in Stuttgart werden als Simulationsmodelle dynamischc Sy-
steme mit konzentrierten und mit verteilten Parametern verwendet, die durch gewöhnliche und 
partielle Differentialgleichungen (Dgln.) beschrieben werden [1, 2]. Auch bei den eingesetzten 
Simulationswerkzeugen gibt es viele Parallelen. Zu Beginn der Kooperation wurden Analog-
Afybridrechner zur Simulation benutzt, um Gasnetze zur Bewettemng von Kohlegruben Γ3] 
oder chemische Rohrreaktoren [4] zu untersuchen. Danach wurde die analog/hybride Simulation 
durch die verschiedenen Generationen der digitalen Simulationswerkzeuge abgelöst [5J. Auch 
bei der digitalen Simulation gibt es an der FRTI und am ISR eine parallele Entwicklung. Beim 
Einsatz von FORTRAN-Simulationsprogrammen hat man in Stuttgart und in Donezk festgestellt. 
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dass komplexe Simulationsaufgaben nur mit modular aufgebauten Werkzeugen effizient bearbei-
tet werden können. In Stuttgart wurden verschiedene FORTRAN-Programme in der Simulations-
umgebung DlVA zur dynamischen Simulation verfahrenstechnischer Anlagen integriert [6,7]. In 
Donezk wurde die massiv parallele Simulationsumgebung MPSU entwickelt, wobei die für die 
Analog-fflybridrechentechnik typische parallele Simulation mit SMD- und MBVID-Rechnern 
realisiert wird [8-17]. 

Ein sowohl in Stuttgart als auch in Donezk im Rahmen der Lehre und Forschung einge-
setztes Simulationswerkzeug ist das 1983/84 am ISR entwickelte Simulationssystem ISRSM 
[18,19]. ISRSM ist ein interaktives und blockorientiertes Werkzeug für die numerische Simula-
tion von dynamischen Systemen mit konzentrierten Parametern. Dies bedeutet, dass das Simula-
tionsproblem wie beim Analog-/Hybridrechner in Form eines Rechenplans programmiert wird. 
Die Eingabe des Rechenplans erfolgt über eine grafische Oberfläche. ISRSM ist als Interpreter-
programm in FORTRAN implementiert und stand anfangs auf Prozessrechnern und dann auch 
auf PCs zur Verfügung. 

Die folgenden Ausführungen zur Simulation verfahrenstechnischer Prozesse beschränken 
sich auf die Mitwirkung des Autors bei der Entwicklung und Anwendung der ModeIlierungs- und 
Simulationsumgebung PROMoT/DlVA Rahmen verschiedener Dissertationen und Forschungs-
projekte aufden Gebieten der Simulation [20-25] und der Zustandsschätzung [26-31]. Im ein-
zelnen werden die Architektur von PR0M0T/DlVA, die rechnergestützte Modellierung verfah-
renstechnischer Prozesse, die symbolische Ortsdiskretisierung von partiellen Dgln. sowie die 
Zustandsschätzung als Beispiel für die Anwendung von DlVA behandelt. 

2 Modellierungs- und Simulationsumgebung PROMOT/DIVA 

Bei der Bearbeitung von komplexen Simulationsaufgaben spielt die Unterstützung des Benut-
zers bei den verschiedenen Lösungsetappen eine wichtige Rolle. Deshalb sollten neben der Si-
mulation auch das Aufstellen, die Vorverarbeimng und die Codierung von Simulationsmodellen 
mit entsprechenden Werkzeugen unterstützt werden. Hierzu wurden für die Simulationsumge-
bung DlVA das Modellierungswerkzeug PR0M0T (Process Modelling Tool) [24], das Vorver-
arbeitungswerkzeug SYPPR0T (Symbolic Preprocessing Tool) [25], ein Code-Generator [23] 
sowie eine fließbildorientierte grafische Benutzeroberfläche [21] entwickelt. Mit diesen Werk-
zeugen wird der Modellierer beim Aufstellen, der Umformung, Codierung und Parametriemng 
von Simulationsmodellen unterstützt. Denn erst wenn die zeitaufwendige und fehleranfällige 
Herleitung und Codierung der Simulationsmodelle vollzogen ist, können die in modemen Simu-
lationswerkzeugen verfügbaren leistungsfähigen Algorithmen zur dynamischen Simulation oder 
Optimierung auch effizient angewendet werden. 

Nach Abbildung 1 sind die hierfür entwickelten Werkzeuge die wesentlichen Moduln der 
Modellierungs- und Simulationsumgebung PR0M0T/DlVA. Die Architektur von PR0M0T/DlVA 
umfasst die vier Ebenen: Modellierung, Vorverarbeitung und Codierung sowie die numerische 
Simulation [6, 7]. 

Das in LISP implementierte Modellierungswerkzeug PR0M0T enthält die Module grafi-
scher Modelleditor, Texteditor und Wissensbasis zur Spezifikation und Aggregation von Appara-
temodellen aus in der Wissensbasis abgelegten Modellbausteinen. Dies geschieht entweder - wie 
in Abbildung 1 rechts oben dargestellt - grafisch oder mit einem Texteditor. 

Die Werkzeuge der Vorverarbeitung und Codierang sollen die Modellgleichungen in die in 
Abbildung 1 angegebene linear-implizite Form von Differential-Algebra-Gleichungen (DA-Gln.) 
transformieren und die Matrix B und den Vektor f automatisch in entsprechenden FORTRAN-
Unterprogrammen codieren. Diese Werkzeuge sind in der Symbolsprache MATHEMATICA 



Abbildung 1: Architektur der Modellierungs- und Simulationsumgebung PRoMoT/DlVA 

bzw. in der KI-Sprache LISP implementiert. 
Die in FORTRAN implementierte Simulationsumgebung DlVA stellt dem Benutzer numeri-

sche Algorithmen zur dynamischen Simulation, Bifurkationsanalyse, Identifikation und Optimie-
rung zur Verfügung, um die in der Bibliothek verfügbaren und parametrierten Modelle zu untcr-
suchen. Wegen der Vielfalt der Simulationsergebnisse spielt deren Visualisierung eine wichtige 
Rolle. In DlVA gibt es dazu eine Schnittstelle zur Visualisierangsgrafik von MATLAB. 

3 Modellierungswerkzeug PRoMoT 

Der Konzeption des Modellierungswerkzeugs PRoMoT liegt eine Modellierungssystematik zu-
grunde, die die methodische Vorgchensweise bei der mathematischen Modellierung für verfah-
renstechnische Prozesse beschreibt [20, 24]. Die grandlegende Idee des Modellierungskonzepts 
ist in Abbildung 2 für dieModellierang eines Destillationsprozesses aufderAnlagen- und aufder 
Apparate-Ebene grafisch dargestellt. Aufbeiden Ebenen beinhaltet die Systematik eine Untertei-
lung in strukturelle, in verhaltensbeschreibende und in stoffbeschreibende Modellierangsschritte. 
Damit ist die Systematik an dem Vorgehen vieler erfahrener Modellierer orientiert, indem der zu 
modellierende Prozess zunächst in einzelne Teilsysteme zerlegt wird und anschließend dic Teil-
systeme mit Hilfe von mathematischen Modellen beschrieben werden. 

Bei der strukturellen Modellierung mit Hilfe von PRoMoT wird das ApparatemodelI durch 
die Definition von Teilmodellen aus einzelnen Moduln zusammengesetzt. Dabei werden den de-
finierten Teilmodellen Anschlüsse zugeordnet, über die sie paarweise verschaltet werden. Das 
Gesamtmodell eines Apparats entsteht durch die Aggregation und Verkopplung von Moduln. Auf 
diese Weise wird durch die strukturelle Modellierung die Topologie des Prozesses festgelegt. 

Im zweiten Modellierungsschritt werden dem strukturellen Modell verhaltensbeschreiben-
de Modellbausteine zugewiesen. Diese Modellbausteine repräsentieren einerseits Prozessgrößen, 
die den Moduln und deren Anschlüssen zugeordnet werden. Andererseits beschreiben die verhal-
tensbeschreibenden Modellbausteine das dynamische Verhalten eines süukturellen Modellbau-
steins mit Hilfe von differential-algebraischen Gleichungen. 



Abbildung 2: Model-
lierungssystematik für 
verfahrenstechnische 
Prozesse mit den struk-
turellen, verhaltens- und 
stoffbeschreibenden 
Modellierungsschritten 
auf der Anlagen- und 
der Apparate-Ebene. 

Ein Charakteristikum verfahrenstechnisch-chemischer Prozesse ist, dass viele Modellpara-
meter stoffabhängig sind. Deshalb werden im dritten Modellierungsschritt die in dem Prozess 
auftretenden Stoffe angegeben, um die benötigten Stoffdaten aus Datenbanken zu laden. 

Die durch die Modellierungssystematik beschriebene Modellierung weist wesentliche Merk-
male der objektorientierten Modellierung auf. Deshalb bietet es sich an, die Modellbausteine und 
deren Aggregations- und Koppelbeziehungen in einer objektorientierten Spezialisierungs- und 
Aggregationshierarchie von Modellbausteinen zu beschreiben. Dieses auf W.Marquardt zurück-
gehende Modellierungskonzept [20] wurde in der Dissertaüon von F.Tränkle [24] weiterent-
wickelt und in dem Modellierungswerkzeug PROMOT mit der KI-Sprache LISP und der damit 
entwickelten Modelldefinitionssprache MDL(Model Definition Language) implementiert. 

4 Symbolische Vorverarbeitung von Apparatemodellen 

Die rechnergestützte Modellierung liefert ein symbolisches Apparatemodell in Form von gewöhn-
lichen Dgln., algebraischen Gln. und partiellen Dgln. In Abhängigkeit von der verwendeten Nu-
merik müssen die ModellgIeichungen auf eine Standardform gebracht werden. Für DlVA ist dies 
die linear-implizite DA-Form in Abbildung 1. 

Im Fall von Apparaten mit verteilten Parametern wie z.B. Rohrreaktoren bedeutet dies, dass 
die partiellen Dgln. und Randbedingungen in einem Vorveraibeilungsschritt auf gewöhnliche 
Dgln. und algebraische Gln. abgebildet werden müssen. Hierzu wird von R.Köhler im Rahmen 
seiner Dissertation das Vorverarbeitungswerkzeug SYPPRoT entwickelt und mit der Symbol-
sprache MATHEMATICA implemenüert. Zur Approximation der partiellen Dgln. und Randbe-
dingungen dient die Linienmethode, wobei der Ortsbereich durch eine Gitterfunktion unterteilt 



Abbildung 3: Architektur des VorverarbeiUmgswerkzeugs SYPPROT zur Ortsdiskretisierung von 
partiellen Dgln. 

wird [22, 25]. Dabei wird zwischen äquidistanten und nicht-äquidistanten sowie zwischen fe-
sten und mitbewegten Gitterpunkten unterschieden. Außerdem stehen in SYPPROT verschiede-
ne Diskretisierungsverfahren, u.a. das Finite-Differenzen- und das Finite-Volumen-Verfahren, für 
die Approximation der Ortsableitungen zur Verfügung. 

In Abbildung 3 sind die Architektur und Anordung des Vorverarbeitungswerkzeugs 
SYPPROT zwischen dem Modellierungswerkzeug PRoMoT und der Simulationsumgebung Dl-
VA dargestellt. Die Anwendung der Linienmethode verlangt, dass in der MATHEMATICA-
Eingabedatei neben den Modellgleichungen auch die Diskretisierungsparameter spezifiziert wer-
den. Das Vorverabeitungswerkzeug umfasst vier Moduln zum Einlesen der Daten, zur Ortsdiskre-
tisierung, zur Transformation aufdie linear-implizite DA-Form (Abbildung 1) und zur Erzeugung 
der Eingabe-Datei für den Code-Generator. 

Da das Vorverabeitungswerkzeug in MATHEMATICA implementiert ist, können damit auch 
noch weitere Rechenoperationen auf die in symbolischer Form vorliegenden ModeIlgleichungen 
angewendet werden. 

5 Schätzung nicht gemessener Zustände mit DiVA 

Die Simulationsumgebung DlVA bietet aufgrund der modularen Architektur auch die Möglich-
keit, die codierten Simulationsmodelle nicht nur numerisch zu lösen, sondern auch für eine dyna-
mische Analyse oder den Entwurf einer Prozessführung zu verwenden. Dies erspart insbesondere 
bei komplexen Prozessen viel Zeit für eine mehrfache Codierung der Modellgleichungen. 

Eine besonders interessante Möglichkeit bietet DiVA für den Entwurf und die Anwendung 
von Verfahren zur Schätzung nicht gemessener Zustände von dynamischen Systemen, wie dies 



Abbildung 4: Schätzung nicht gemessener Zustände von dynamischen Systemen mit der Simu-
lationsumgebung DlVA. 

in Abbildung 4 dargestellt ist. Denn mit DlVA können sowohl der zu untersuchende Prozess als 
auch das im Beobachter oder Filter verwendete Prozessmodell in einfacher Weise nachgebildet 
bzw. implementiert werden. Der Schätzalgorithmus enthält bekanntermaßen zusätzlich noch eine 
zu entwerfende Korrekturfunktion in Abhängigkeit von der Differenz zwischen gemessenem und 
geschätztem Ausgang y(t) bzw. y{t). Die geschätzen Zustände x(t) können aus dem in Realzeit 
simulierten Prozessmodell im Beobachter entnommen und anstelle der tatsächlichen Zustände 
x(t) verwendet werden. 

Mit Hilfe einer Zustandsschätzung lassen sich eine ganze Reihe von wichtigen Prozess-
führungsaufgaben realisieren [27]. Mit dem geschätzten Zustand x{t) kann eine Prozessüberwa-
chung durchgeführt werden, indem die Differenz y{t) — y{t) dazu verwendet wird, einen Fehler 
in der Anlage oder in den Sensoren zu erkennen. Schließlich lässt sich eine Regelung mit der 
Rückführung von dem geschätzten x(t) anstelle des tatsächlichen x(t) realisieren. In jedem Fall 
ist vorauszusetzen, dass das Prozessmodell hinreichend genau ist, die Korrektur geeignet entwor-
fen ist und die Realisierung der Zustandsschätzung in Realzeit funktioniert. Im ISR gibt es um-
fangreiche und recht positive Erfahrungen mit der Zustandsschätzung bei Destillationskolonnen, 
Adsorptions- und Reaktionsprozessen, siehe z.B. in [31] für die Anwendung auf einen periodisch 
betriebenen Drackwechsel-Adsorptions-Prozess. Dies Iiegt auch darin begründet, dass mit DiVA 
die komplexen Prozessmodelle in dem Schätzalgorithmus problemlos realisiert werden können. 
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