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Anhang 1
Größen zur Charakterisierung von Verfahren und Anlagen

Chemische Reaktionen und Verfahren

Die Größen Umsatz, Ausbeute und Selektivität dienen zur Charakterisierung der chemischen Reaktion (vgl. Kap. 3.1.2). Die Ausbeute kann auch auf das gesamte Verfahren bezogen werden.

Umsatz (engl.: conversion). Der Umsatz Xi (auch als Umsatzgrad bezeichnet) eines Eduktes (= Einsatzstoff) I ist das Verhältnis von umgesetzter (abreagierter) Menge zur eingesetzten Menge:
Gl. (A1) aus Chem. Prozesskunde (S. 592 ff.)





(A 1)

ni0
Molzahl des Edukts zu Beginn der Reaktion

ni
Molzahl des Eduktes i nach einer bestimmten Zeit, im allgemeinen am Ende der 
Reaktionszeit

Bei Reaktionen zwischen zwei oder mehr Edukten ist es zweckmäßig, den Umsatz für das stöchiometrisch begrenzende Edukt anzugeben, also für dasjenige Edukt, das im Unterschuss eingesetzt wird.

Ausbeute (engl.: yield). Die Ausbeute Yki an Produkt K aus der Reaktion

viI <pfr>vkK










(A 2)

ist das Verhältnis von tatsächlich gebildeter zu maximal möglicher Menge an K, d.h. zu der Menge K, die bei vollständiger Reaktion des eingesetzten Edukts I gemäß Gl. (A 2) erhalten wird:

Gl. (A3) aus Chem. Prozesskunde einsetzen mit Erläuterung der Formelzeichen! 

(A3)

stöchiometrischer Koeffizient von I bzw. K in Reaktion (A 2)

Bei einem Kreislauf mit Rückführung von nicht umgesetztem Edukt I (vgl. Abb. A1) ist in Gl. (A3) für ni0 die in den Reaktionsteil der Anlage eingebrachte Menge an Edukt I einzusetzen und nicht die Menge (ni0 + niR), die dem Reaktor zugeführt wird. Bei Reaktionen zwischen mehreren Edukten ist immer anzugeben, auf welches Edukt I sich die Ausbeute Yki bezieht.

Abb. A1 aus Chem. Prozesskunde
Abb. A1 Reaktor mit Rückführung (Kreislaufreaktor)


  - - -  Reaktionsteil

In technischen Prozessen treten in der Regel bei der Aufarbeitung der Reaktionsprodukte Verluste auf. Bei der Verfahrensauswahl und der Auslegung von Produktionsanlagen interessiert naturgemäß vor allem die im Gesamtverfahren erreichbare Ausbeute. Für diese sog. technische Ausbeute (engl.: plant yield, overall yield) ist in Gl. (A3) für nk die Menge an Produkt K einzusetzen, die nach Aufarbeitung und Reinigung erhalten wird.

Oft wird die technische Ausbeute auch einfach in Massenanteilen angegeben, und zwar als kg Produkt/100 kg Edukt (Einsatzstoff). Wenn die Stöchiometrie des Prozesses nicht bekannt ist, wie in vielen biotechnischen Prozessen, ist dies die einzige Möglichkeit einer Ausbeutenangabe.

Selektivität (engl.: selectivity). Bei komplexen Reaktionen (Parallelreaktionen, Folgereaktionen) bezeichnet die Selektivität Ski den Anteil an erwünschtem Produkt K, der aus dem umgesetzten Edukt I gebildet wird. Definiert ist die Selektivität als das Verhältnis der Stoffmenge an gebildetem Produkt K zu umgesetztem Edukt I unter Berücksichtigung der stöchiometrischen Koeffizienten vk und vi:

Gl. (A4) aus Chem. Prozesskunde







(A4)

Für einen Reaktor ohne Rückführung von nicht umgesetztem Edukt I (d.h. niR = 0 in Abb. A1) ist die Selektivität von K (bezogen auf I) gleich dem Verhältnis der Ausbeute Yi zum Umsatz Xi, wie sich durch Division von Gl. (A3) durch Gl. (A1) ergibt:

Gl. (A5) aus Chem. Prozesskunde







(A5)

Raum-Zeit-Ausbeute (RZA; engl.: space-time yield). Die Raum-Zeit-Ausbeute ist die Menge an erwünschtem Produkt, die pro Zeit und Volumeneinheit des Reaktors erzeugt wird. Sie wird meist in kg · l–1 · h–1 angegeben. Die Raum-Zeit-Ausbeute ist besonders für heterogen katalysierte Reaktionen interessant. Damit lässt sich bei Festbettreaktoren die für eine bestimmte Produktionsleistung benötigte Menge an Katalysator angeben.
Katalysatorstandzeit (engl.: catalyst lifetime). Wichtig ist für katalytische Festbettreaktoren auch die Katalysatorstandzeit. Man versteht darunter die Zeitdauer, während der der Katalysator die geforderte Produktionsleistung oder Raum-Zeit-Ausbeute erbringt. Am Ende dieser Betriebszeit muss der erschöpfte Katalysator ausgewechselt oder regeneriert werden.

Turn-Over-Number (TON). Zur Kennzeichnung der Leistungsfähigkeit eines Katalysators  benutzt man  häufig auch die Turn-Over-Number. Sie ist definiert als 

                          umgesetzte Menge Edukt [mol]

TON  [/]  =  -----------------------------------------------                       

(A6)            

                      eingesetzte Menge Katalysator [mol]

Die Turn-Over-Frequency (TOF) ist die auf die Zeit [h] bezogene Turn-Over-Number:


                           TON
 
TOF [1/h]  =  -------------






(A7)

                          Zeit [h]
Produktionsanlagen, Produktions- und Verbrauchsmengen

Bei Produktionsanlagen interessieren neben dem Produktionsverfahren vor allem die Mengen an Produkten und Einsatzstoffen pro Zeiteinheit.

Durchsatz (engl.: throughput). Der Durchsatz einer Anlage oder eines Reaktors ist die pro Zeiteinheit eintretende Stoffmenge. Sie wird in der Regel in kg · h–1, manchmal auch in kmol · h–1 oder Nm³ · h–1 angegeben. Die Größe Normkubikmeter (Nm3), die häufig zur Angabe von Gasmengen benutzt wird, ist definiert als Kubikmeter im Normzustand, d.h. bei einer Temperatur von 0 °C = 273,15 K (Normtemperatur) und einem Druck von

101 325 Pa = 1,01325 bar (Normdruck).

Produktionsleistung Unter der Produktionsleistung versteht man die pro Zeiteinheit erzeugte Menge an gewünschtem Produkt. Die Produktionsleistung wird vor allem zur Kennzeichnung von Reaktoren benutzt. Angegeben wird sie in der Regel in kg · h–1 oder t · h–1.

Produktionskapazität (engl.: production capacity). Zur Charakterisierung der Größe von Produktionsanlagen verwendet man bevorzugt den Begriff „Produktionskapazität“. Sie wird meist in Jahrestonnen (t/a) angegeben. Die Größe Jahrestonne (t/a, jato) wird außerdem zur Angabe von Produktions- und Verbrauchsmengen benutzt, ebenso die Tagestonne (t/d, tato).

Steinkohleneinheit (SKE; engl.: mineral coal unit). Die Steinkohleneinheit dient als nicht gesetzliches Energiemaß zur vergleichenden Angabe des Energieinhaltes von Brennstoffen. 1 kg SKE entspricht dem Heizwert von 1 kg Steinkohle von 7000 kcal/kg = 29,3 MJ/kg = 8,14 kWh/

kg. Für andere Brennstoffe gilt:

1 kg SKE
0,71 kg Heizöl

0,9 Nm3 Erdgas


