degussa.

Umberto und Aspen Plus im Vergleich ~ <"eating essentials

Anwendung im Umfeld betrieblicher Stoffstromanalyse der chemischen Industrie

Bernd H. Schlitet)

Das Flowsheeting-SysteAspen Plusist in der chemischen Industrie ein verbreitetesufationsprogramm u. a. zur Prozessentwicklungis®anung und Aus-
legung verfahrenstechnischer Anlagen. Ebenso wiBidianzierungssoftwardmberto wird es zul.6sung vonFragestellungen im Umfeld von betrieblichen
Stoff- und Energiestromeneingesetzt.

Vor diesem Hintergrund sollten die mdglichemsatzgebietesowie diesignifikanten Unterschiedevon Umberto und Aspen Plus genauer untersuchtemeida-
zu wurde dieModellierung von Stoff- und Energiestromen, der Eirsatz fir Prozessoptimierungen, die betriebliche Kdasnrechnung, die produkt- und ver-
fahrensbezogene Okobilanzierungowie dieFunktionalitat und Ergebnisdarstellung verglichen. Als Ergebnis wurden die Eigenschatewie die gemeinsa-

men, spezifischen und schwerpunktmafligen Einsaegether Simulationsprogramme gegenubergestelleundusgewahltes Praxisbeispiel untersucht.

Kurzbeschreibung/Ziele: u m b e rto

* Umberto ist fir Produkt-, Betriebs- und Prozessizémn ausgerichtet.
 Darstellung, Analyse, Simulation von Stoff-, Energind Kostenstromen.
* Detaillierungsgrad der Prozessaufgliederung estrfrodellierbar.

» Schachtelprozesse und Ruckfiihrungen (Recyclingdeh) sind moglich.
* Anlagen/Prozesse und auftretende Stoffstrome wegdefisch dargestellt.
* Leistungsfahige Kostenrechnung (fixe und variaddasten) ist integriert.

» Ubersichtliche Darstellung von Mengen-/Kostensearmcl. Wirkungen.
» Mehrere 6kologische Bewertungsverfahren steheNetftigung.

» Kennzahlen kénnen frei definiert und ausgewenveiden.

» Berechnung verschiedener Szenarien und deren Gegestellung.

Ressourcenfokus:
Rohstoffe, Inhalts- und Hilfsstoffe Vorprodukte, ¥¢ar, Energie, Abwasser,
Abfall, Abwarme kénnen mit beliebiger Detailtiefdasst werden.

Rechenmethoden:
Input-/Output-Bilanzen werden sequentiell/iteratiss lin. Gleichungssystemen
berechnet, Okobilanzen und Kostenstrome fir Gesstemtmd Einzelprozesse.

Male/Einheiten:

Alle Maf3e sowie Summenparameter, Wirkungsbilanzoth und Bewertungen, gioft.

sind moglich (BUWAL, MIPS, UBA usw.), Einheitenunafenung.

Dateninput/Datenoutput:

» Umfangreiche Prozess-Bibliothek, z. B. fur TrangpoYor- und Nachketten,
Energieerzeugung, Abfallbehandlung, Grund- uretRatoffherstellung.

+ Uber bekannte Mengenstrome kénnen unbekannte rmebmpet werden.

« Ubersichtliche Outputs, Sankeys, Charts, Zeitreikennzahlen, Kosten.

» Gestaltungsmoglichkeiten der Sankey-Diagrammeellaty Grafiken.

Beispiele flur Einsatzmoglichkeiten:
» Schwerpunkt liegt bei 6konomischen und 6kologiscBesichtspunkten des

Aspen Engineering Suite
Kurzbeschreibung/Ziele: (Aspen Plus ® und andere Module)

» Bei Aspen Plus liegt der Fokus auf der Auslegumig &xnlagen und Verfahren.
» Fur Verfahrensdesign werden Flowsheets, stat.fdypadlellierung angeboten.
* Organisation u. Optimierung der Stoff- und Eneagsnutzung in Anlagen.

* Pinch-Programm zur Optimierung von Warme- und é&lissen.

» Simulation von Verfahren incl. Thermodynamik unelaRtionskinetik.

* Detaillierungsgrad der Prozessaufgliederung estrfrodellierbar.

» Schachtelprozesse und Ruckfiihrungen (Recyclingdeh) sind moglich.

» Kennzahlen kénnen frei definiert und ausgeweresiden.

Ressourcenfokus:
Stoffe (bis auf Elementebene), Bedarf und Uberssshirsn Warme und Kalte.

Rechenmethoden:
Lineare Gleichungssysteme, sequenziell-modular &xngaermodynamische
Enthalpiebilanzierung und -berechnung, SimulatiRinch-Methode.

Mafl3e/Einheiten:
Masse, Mole, Volumen, chemische Zusammensetzundgnieichktion, Energie-
inhalte, Einheitenumrechnung.

Dateninput/Datenoutput:

und Energieinputs/-outputs in beliebigenZgischritten berechenbar.

» Bei dynamischer Simulation auch der zeitliche Mdftla

* Verfolgung der Stoffzusammensetzung bei chem.Ummsgen maoglich.

» Komponententrennung unter Bertcksichtigung thezh@s Trenntechniken.

» Sehr grol3e Stoffdatenbank mit phys./chem./verfateehn. Stoffkennwerten.
* Umfangreiche Prozess- und Anlagenbibliothek atsufationsgrundlage.

* Plausibilitatspriufung und Bilanzierung der betgén Stoffe.

* Outputs mit z. B. Temperatur und Druckverlauf j@agenteil.

« Grafischer Uberblick der Stoff- und Energiefliisse.

Beispiele fur Einsatzmoglichkeiten:

betrieblichen Stoff- und Energiestrommanagementsder stoffstrombasierterr Auf Basis physikalischer, chemischer und verfabtechnischer Gesetzmagig-

Kostenrechnung, z. B. Kostenoptimierung duraffStromoptimierung,
Ermittlung interner Verrechnungspreise, Losegthitanzen, Eissionsberech-
nungen.

* Prozessoptimierung, z. B. Schwachstellenanalysshddaterialflussanalysen,
Auswirkungen von EinzelmalRnahmen (wie Recyclmgf)Gesamtprozess,
Verfahrensbewertung anhand umweltbezogener Kdnez, Szenario-Ana-
lysen, Entscheidungsunterstitzung fir Produkd- Tlechnologieoptionen.

« Produkt- und verfahrensbezogene Okobilanzieruifg,Zycle Assessment
(LCA), z. B. Methionin-Studie der Degussa, Umiweitraglichkeitsanalysen.

keiten und Stoffdaten wird schwerpunktmaniigdashalten von Prozessen
und Anlagen im Detail simuliert, z. B. Zusammetzsng von Stoff- und
Koppelproduktstromen, Berechnung thermodynaneis&toffgroRen (z. B. in
Abhangigkeit von Druck, Temperatur), technisgluslegung von Reaktoren,
Kolonnen und Warmetauschern usw., Simulationverischiedenen
Steuerungsmethoden (z. B. feste Reaktortempiratu

* Prozessoptimierung, z. B. Optimierung der Stofid iEEnergieausnutzung beim
Bau/Betrieb chemischer Anlagen, Sensitivitatgesea von Einflussgrof3en,
Analysen zur Kreislaufwirtschaft und zum integten Umweltschutz.

Praxisbeispiel ,Misch- und Ruckhaltebecken fir Mishiabwasser im Chemiewerk':

Fur den Softwarevergleich wurde eine aktuelle Fnoistellung gewahlt. Fur ein Chemiewerk solltenMigchabwasser-Stoffstrome aus den Produktionslbetnie
anhand der Schadstofffrachten analysiert und dikWgsweise eines Misch- und Rickhaltebeckens B#aachtung der wechselnden Betriebsweise und dexdsc
stoffgrenzwerte untersucht werden. Es sollte diekBegrofRe dimensioniert und die Allokation der fet@iuf die Produkte ermittelt werden. Fir die Pealdtellung
wurden ausgehend von einer vereinfachten Modeklnaat) mit MS-Excel verschiedene Modellierungen mithérto und Aspen Plus durchgefihrt und verglichen.
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Stoffstrom-Modell:

zyklische

Fabrik-Abwasser
Vpkt
mg/l m’h h (Prinzip:
2000 1 12

iter mit Misch- und Rickl
durch Rii

CsB
Stickstoff A2
Blei 0,05
Zink

Misch-Abwasserabgabe
an Kanalisation -
|Zufluss zur Klaranlage

CsB 1000 1 1
Stickstoff 3

Blei 04 Fall 1

Zink 1

Riickhalte- und
[Mischbecken
Volumen m*
500
akt. Fillhahe %:
30
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Pumpe m%/h: 100
[Pumpbetrieb 30-80 %

csB
Stickstoff
Blei 1
Zink 10
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Fragestellung:
Wie lange darf Fall 2 dauern, bis die erlaubten Grenzwerte
am Ausgang iiberschritten werden ? (s. t-Grenzwert)
t-Grenzwert / h
Berechnung der max. Zeit
wann in Fall 2
Grenzwerte erreicht werden

CcsB
Stickstoff
Blei
Zink 05

Becken-Zufluss

Fall 2
B2 Vpki2ges.

Fall1
B1  Vpktl ges.
mg/l m’h
4500 4
5

er

bei 80 % Fiillung

mg/l m’h iberschritten sind

18500 8 13250 liberschritten
95 — 78 0K

1,05 —P 08 uberschritten
105 — 71 liberschritten

csB
Stickstotf
Blei

Zink 15

0,7 begrenzt
-187,5 unbegrenzt
17  begrenzt
1,1  begrenzt
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Zusammenfassung/Fazit:
Die Gegenuberstellung der Programme Umberto uneé@§pus zur Problemldsung im Umfeld von betrielditiStoff- und Energiestromen hat ergeben, dasg beid
Systeme - wie am ausgewahlten Beispiel belegt digiModellbildung und Simulation in der chemischedustrie erfolgreich eingesetzt werden kénneraissich
aber gezeigt, dass die Modellierungen effektived sivenn die Programme aufgrund ihrer spezifisdhgsrichtung und Funktionsweise eingesetzt werdenbéfto
solltedaher eher bgrundlegenden Fragestellungen zu Stoff- und Enstrgieen und Aspen Plus bei konkreten technischesteungsaufgaben verwendet werden

*) Autor: Dipl-Phys. Ing. Dipl.-Umweltwiss. Bernd. Schliiter, Degussa AG, Abt. Engineering/IT-Systenb764 Marl, E-Mail: bernd.schlueter@degussa.corf9/2004]



