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Chemische Reaktionstechnik; Inhaltsverzeichnis; Vorwort; Notation; 0.1
Schriftauszeichnung; 0.2 Symbolverzeichnis; 0.3
Abkurzungsverzeichnis; 1 Einleitung; 2 MATLAB und SIMULINK; 2.1
Einfuhrung; 2.2 Kostproben aus MATLABs Programmiertechniken; 2.2.1
Vektorisierung; 2.2.2 Matrizenmanipulation; 2.2.3
Zeichenkettenverarbeitung; 2.2.4 MATLABs Befehl eval; 2.3 MATLAB-
Programme oder SIMULINK-Modelle?; 2.4 S-Funktionen, C und
FORTRAN; 2.5 Erweiterungen und Toolboxen; 2.5.1 MATLAB-Compiler;
2.5.2 optimization Toolbox; 2.5.3 Symbolic Math Toolbox; 2.5.4

Weitere Toolboxen

3 Stochiometrie, Thermodynamik, Reaktionskinetik: Drei Saulen der
CRT3.1 Stochiometrische Gleichungen (Lineare Algebra); 3.1.1
Stochiometrische Gleichungen aus der Element-Spezies-Matrix; 3.1.2
Stochiometrische Gleichungen aus der stochiometrischen Matrix
chemischer Reaktionen; 3.1.3 Beispiel: Katalytische Dampfspaltung von
Methan zu Synthesegas; 3.2 Thermodynamische Gleichgewichte
(Nichtlineare AGIs); 3.3 Reaktionskinetik (Gewohnliche, auch steife
DGls; DAGIs); 3.3.1 Wichtige reaktionskinetische Grof3en und



Sommario/riassunto

Beziehungen; 3.3.2 Komplexe Reaktionssysteme (DGlIs); 3.3.2.1
Analytische Losung

3.3.2.2 Numerische Losung3.3.2.3 SIMULINK-Block-Modell; 3.3.2.4
SIMULINK-Modell mit M-File S-Function; 3.3.2.5 SIMULINK-Modell mit
C MEX-File S-Function; 3.3.2.6 SIMULINK-Modell mit compilierter M-
File S-Function; 3.3.3 Beispiel: Spaltung von Kohlenwasserstoffen; 3.3.4
Zusammenfassung; 3.4 Probleme und Losungen; 3.4.1 Wahl von
Nichtschlusselkomponenten (*); 3.4.2 Korrespondierende Manipulation
von ESM und Spezies-Vektor (** bis ***; * wenn STOICH als Vorlage
benutzt wird); 3.4.3 Erzeugung einer String-Matrix aus einem
Reaktionsmechanismus (*)

3.4.4 Automatische Generierung der Reaktionsmatrix fur einen
Reaktionsmechanismus (Chemischer Compiler 1) (***)3.4.5
Automatische Generierung der Geschwindigkeitsgleichungen fur einen
Elementarmechanisnius (Chemischer Compiler 2) (**); 3.4.6
Wasserdampfsattiger (*); 3.4.7 Synthesegaszusammensetzung aus der
Analyse des trockenen Produktgases (*); 3.4.8 Uberprufung eines
Reaktionsgemisches am Reaktorausgang auf Gleichgewicht (*); 3.4.9
Gleichgewicht am Reaktorausgang (*); 3.4.10 Rechengeschwindigkeit
mit vollen und sparsen Matrizen im Vergleich (*); 3.4.11 Molwarme
eines realen Gases (*)

3.4.12 SIMULINK-Modell der Ethan-Spaltung mit MATLAB-Fcn-Block
(**)3.4.13 SIMULINK-Modell der Ethan-Spaltung mit Fcn-Blocken (**, SE
bedingt); 3.4.14 SIMULINK-Modell der Ethan-Spaltung mit S-Funktion
(**); 3.4.15 Einfaches System aus nichtlinearen algebraischen und
Differential-Gleichungen (DAE- oder DAG1-System) (*); 4
Ruhrkesselreaktoren; 4.1 Batch-Reaktor; 4.1.1 Stoff- und
Energiebilanzen; 4.1.2 Beispiel: Zweistufiger Prozel3 (DAG1-Systeme
mit Unstetigkeiten); 4.2 Semibatch-Reaktor; 4.2.1 Stoff- und
Energiebilanzen; 4.2.2 Beispiel: Reaktionskalorimeter; 4.3 Konti-
Reaktor

4.3.1 Stoff- und Energiebilanzen

Kein typisches Buch uber Chemische Reaktionstechnik: Der
Losungsweg ist das Ziel, die Hauptstationen dabei sind Modellierung,
Simulation und Interpretation.Anhand reprasentativer Beispiele gibt das
vorliegende Buch Anleitung zu wissenschaftlichem Rechnen mit Hilfe
des Computers. Als Werkzeuge dienen hierbei MATLAB und SIMULINK
unterstutzt durch MAPLE. Sie sind vielseitiger als die herkommlichen
Programmiersprachen und einfacher zu benutzen als die groRen
Softwarepakete.Dem Leser werden Grundlagen sowie Anwendungen mit
Hilfe praxisnaher Probleme und kommentierter Musterlosungen



