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Vorwort

Es freut uns, dass nun das zweite Buch vor Thnen liegt,
nachdem wir das erste Buch im Jahr 2015 fertiggestellt
haben.

Wie das erste Buch auch, ist dies kein typisches Lehrbuch.
Es ist eher ein Arbeitsbuch mit Excel-sowie VBA-
Anwendungen, ausfuhrlichen Beschreibungen,
Programmcodes und Bedienungsanleitungen. Die Literatur-
und Symbolverzeichnisse in diesem Buch sind daher
vereinfacht angegeben. Ausfuhrliche
Anwendungen/Programme in Excel und VBA kann der
Leser aus folgenden Quellen herunterladen:
www.chemievt.de oder www.excelsim.de.

Das erste Buch war als Einfuhrung in das Arbeiten mit
Excel und VBA gedacht. Darin wurden zunachst die
,Grundlagen der Funktionen in Excel und VBA” und
»Mathematische Methoden” behandelt. Im Hauptkapitel
,2Anwendungen in Chemie und Verfahrenstechnik” wurden
zahlreiche Ready-to-use-Anwendungen/-Programme in
Excel und VBA angegeben und beschrieben, die aus den
oben genannten Quellen heruntergeladen werden konnen.
SchliefSlich fanden im Anhang hilfreiche Tipps und Tricks
rund um Excel und Word Platz.

Wie der Titel des nun vorliegenden zweiten Buches besagt,
konzentrieren wir uns hier auf zwei Hauptthemen:
Stoffwerte und Gleichgewichtsberechnungen sowie
Prozesssimulation mit Praxisbeispielen.

Im ersten Teil des Buches, in den Kapiteln 1 bis 4, werden
die Themen Stoffdaten- und Gleichgewichtsberechnungen
vorgestellt.


http://www.chemievt.de/
http://www.excelsim.de/

In Kapitel 1 werden verschiedene Methoden zur
Berechnung der Reinstoffdaten vorgestellt. Dabei werden
zunachst verschiedene Methoden zur Berechnung der
Stoffdaten von Wasser und Wasserdampf u.a. nach IAPS
1984 und 1997 angeben und verglichen. Neben der
Darstellung uber die Inkrementenmethode nach Joback
werden einige Stoffdatenbanken beschrieben.

In Kapitel 2 werden Berechnungen von
Mischungseigenschaften beschrieben.

In Kapitel 3 werden Methoden zur Stoffdatenberechnung
mittels der molekularen Potenziale und
zwischenmolekularen Wechselwirkungen vorgestellt, z.B.
nach Coulomb, Morse, Lennard-Jones und Buckingham.
Diese Methoden wurden in zahlreichen Literaturen als
theoretische Abhandlungen und Computerprogramme
bereits beschrieben. In diesem Buch sind sie einheitlich in
Excel und VBA uberfuhrt, sodass der Leser des Buches
oder der Anwender diese Berechnungsmethoden sehr
einfach in modernen Excel-Anwendungen integrieren kann.

Im Kapitel 4 werden wichtige Aspekte der Dampf-
Flussigkeits-Gleichgewichte beschrieben.

Im zweiten Teil des Buches, in den Kapiteln 5, 6 und 7,
werden Praxisbeispiele der Prozesssimulation in Excel/VBA
an Beispielen der Verdampfung und Kristallisation,
Rektifikation und Reaktion vorgestellt.

In Kapitel 5 werden zunachst wichtige Aspekte und
Definitionen der Prozesssimulation eingefuhrt, z. B.
stationarer Prozesse oder sequenzieller und vorwarts
gerichteter Prozesssimulationen. Einige Grundregeln fur
das Arbeiten mit Excel/VBA werden angesprochen, um
Fehler bei der Programmerstellung und bei der
Kommunikation zu minimieren. Wahrend die Aufgaben fur
die Verdampfung als allgemeine Einfuhrung in die



Simulation in Excel ohne VBA aufgefasst werden kann,
wird in der Aufgabe der Kristallisation mit einem
Ruckflussstrom (Recycle) die systematische Methode der
Konvergenz mit Dampfungsfaktoren detailliert behandelt.

Die Konvergenzmethode mit dem Dampfungsfaktor ist
umso konsequenter anzuwenden, wenn die
Prozesssimulation mehrere Recycles/Schnittstrome enthalt,
z.B. bei der Berechnung einer Rektifikationskolonne in
Kapitel 6.

Die Beispiele in Kapitel 5 und 6 sollen verdeutlichen, dass
eine systematische Vorgehensweise mit der bewussten
Kennzeichnung und Dampfung der Schnitt- und
Iterationsstellen fur die Konvergenz einer Excelsimulation
unbedingt notwendig ist. Es gilt zu vermeiden, zu sagen:
»,1ch habe die Anlage in Excel berechnet. Sie konvergiert
nicht und ich weil nicht warum."“

SchlielSlich werden in Kapitel 6 und 7 Beispiele der
Prozesssimulation an Beispielen der Rektifikation (Methode
nach Matz) und Reaktion mittels Excel und VBA vorgestellt.
Die Vorteile der Anwendung von VBA werden hierbei
deutlich.

Unser besonderer Dank gilt Herrn M. Sc. Sebastian Stark.
Er hat uns nicht nur bei der Bucherstellung redaktionell
unterstutzt. Durch sein zielstrebiges und strukturiertes
Arbeiten hat er zum zugigen Gelingen des Buches
wesentlich beigetragen. Zu erwahnen sind auch einige
Beschreibungen des Excelprogrammes fur die
Verdampfung/Kristallisation in Kapitel 5 von ihm. Herrn
Nairong Liu und Herrn Hendrik Topolski danken wir
ebenfalls fur die redaktionelle Bearbeitung des Buches in
der Schlussphase.

Wir hoffen, dass Ihre Erwartung und unsere Hoffnung in
Erfullung gehen. Fur Ruckfragen stehen die Autoren gerne



per E-Mail zur Verfugung. Fur Hinweise und
Verbesserungsvorschlage sind wir besonders dankbar.

Shichang Wang

Moers, im April 2020

Wolfgang Schmidt

Bad Zwischenahn, im Dezember 2020
Hinweis

Farbabbildungen erscheinen im gedruckten Buch farbig im
Farbtafelteil des Vorspanns und schwarz-weils an Ort und
Stelle im Text. Farbige xls-Dateien finden sich zudem auf

www.wiley-vch.de/home/stoffdaten_phasengleichgewichte
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Abb. 2.5. Partialdruckdiagramm nach van Laar mit alphal
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Abb. 2.6. xy-Diagramm nach Porter mit A = 2 und der
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Abb. 3.26. Potenzialflache einer linearen H-C-H-
Verbindung [Muller-Erwein, VCH-Verlag, 1991]

400.0

300.0

200.0

1000
—-C
ﬂ. .U ! . . C
0. 00 0. 50 . 2,00 2. 580
—100. 0
-200. 0

Abb. 3.32. Buckingham-Potenzial der H-H- und H-C-
Bindungen
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Abb. 3.104. Beispiel BStoss2 im  karthesischen
Koordinatensystem nach Ebert und Ederer in Excel
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1
Stoff- und p,v-T-Daten der Reinstoffe

Die Berechnungsmethoden in der Verfahrenstechnik sind in
den letzten Jahren, insbesondere durch die Einfuhrung der
Prozesssimulation wie z.B. CHEMCAD, immer
leistungsfahiger geworden. Damit haben viele Lehrinhalte
nicht immer mithalten konnen. Daher soll dieses Buch
Berechnungsmethoden der Verfahrenstechnik an
ausgewahlten Beispielen vorstellen.

1.1 Wasserdampftafel nach IAPWS-
IF97

Die Stoffdaten von Wasser und Wasserdampf sind fur viele
Anwendungen in der Verfahrenstechnik die wichtigsten
Daten uberhaupt. Seit vielen Jahren diente dazu das
bekannte Tabellenwerk VDI-Wasserdampftafel von Dr. Koch
und Prof. Dr. E. Schmidt, 1956, 4. Auflage, Springer Verlag.
Die darin verwendeten Berechnungsmethoden wurden oft
in programmierbaren Taschenrechnern wie HP41 oder
TI99 programmiert und fur den taglichen Bedarf
angewandt. Sie lassen sich auch heute noch leicht in Excel
und VBA verwenden.

In 2000 gab es eine CD unter dem Titel Wasser und
Wasserdampf von Wagner, Span und Bonsen der Ruhr-
Universitat Bochum, Springer Verlag. Darin wurden die
Berechnungen nach IAPS- IF97 durchgefuhrt. Die
Programmsprache war Fortran. Diese CD wird nicht mehr
vertrieben. Auf der Website der Ruhr-Universitat Bochm
findet man das Angebot von Prof. Dr. Wagner, Dateien fur
Excel erwerben zu konnen.



Nachstehend werden mehrere Methoden miteinander in
der Excel-Datei Wasser-Dampf2017.xlsm verglichen, und
zwar die Methoden von Prof. Dr. Kimmel, FH Lubeck,
2006, TAPS 1984, Prof. Dr. Wagner, Ruhr-Universitat
Bochum, Wasser und Wasserdampf, IAPS-IF97 und
CHEMCAD, American Steam Table.

IAPS steht fur International Association for the Properties
of Water and Steam. IF97 bedeutet Industrieformulierung
fur Wasser und Wasserdampf 1997 (vgl. Abb. 1.1).
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Rifiasmd | PV DEFT  FEOSEFT BN EERT
R (= W L
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Abb. 1.1. Wasser und Wasserdampf nach IAPS, IF97 und
CHEMCAD - hier eine Ubersichtdarstellung. Fur genaue
Darstellung siehe bitte entsprechende Excel-Datei.

In Spalte A befindet sich die Temperatur in °C. In B-F
befinden sich die Berechnungen nach Prof. Kimmel IAPS
1984, in Spalte B befindet sich die Wasserdichte in kg/m?3
nach IAPS-1984,

In C die Sattdampfdichte in kg/m3, in D der
Sattigungsdampfdruck in Pa, in E die kinematische
Viskositat von Wasser in m?/s, in F die kinematische
Viskositat des Sattdampfes in m?2/s. Diese VBA-Funktionen
sind aktiv und konnen mit der Schaltflache ,Berechnen”
ausgefuhrt werden.

In G-]J befinden sich die Ergebnisse aus der o.g. CD, in G
befindet sich die Wasserdichte in kg/m3 nach IF97-DBPT, H
die Enthalpie des Wassers in kJ/kge*K nach IF97-HBPT, in I



die Entropie des Wassers in kJ/kg.K nach IF97-SBPT, in ]
die spezifische Warmekapazitat des Wassers in kJ/kg.K
nach IF97-CPBPT.

In K befindet sich die Berechnung das Dampfdrucks mit
dem Fortran-Programm Dampfdruck aus der o.g. CD, in
VBA konvertiert.

Des Weiteren werden in 5 Tabellen Grafiken erstellt, und
zwar aus den in den Spalten B-F dargestellten Daten.

ho'= f(t) rho"=Fft) - pD=Fft) . nue'=ft) - nue"=ft)

In den Spalten P-S werden die Dampfdruckergebnisse von
CHEMCAD 6.5 wiedergegeben.

Ein Vergleich der Dampfdruckdaten bei 120 °C aus D13,
M13 und nach Koch mit K13 erfolgt in den Zeilen 25-27
(fur ausfuhrliche Darstellung siehe bitte entsprechende

Excel-Datei).

In K13 befindet sich der Dampfdruck nach IF97. Die
Differenz mit IAPS 1984 betragt 0,092% (D27), der mit
Koch 0,065% (J27) und der mit CHEMCAD
erwartungsgemals 0,0020% (M27). Letzterer ist deshalb so
klein, weil in CHEMCAD IF97 verwendet wird. Die
Abweichungen von IF97 zu IAPWS 1984 und Koch sind so
gering, dass sie in den meisten Fallen fur
verfahrenstechnische Anwendungen zu vernachlassigen
sein durften.

Die Dampfdruckdaten in CHEMCAD nach DIPPR (N)
weichen um 00,0023 % und die nach Antoine (O) um 0,023
% von den IF97-Daten ab. Die DIPPR-Methode bietet in
CHEMCAD weitere Stoffeigenschaften fur Wasser und
Wasserdampf. Damit lasst sich leicht ein Vergleich mit den
oben erwahnten Berechnungsmethoden durchfihren.



Die Berechnungen in B-F (IAPWS 1984) und in K (CD)
werden in VBA durchgefuhrt. Um zu dieser VBA-
Berechnung zu gelangen, muss man Alt + F11 eingeben.
Unter Module findet man

El-£5 Module
¥23 Berechnen
488 M_nuel
1ﬁ{ M_nue2?
_'ﬁzhiPD
w4s M_rhot
it M rho2
+23 PSatt
1&{5m1

Dies sind einzelne Berechnungsfunktionen. Walt man
,Berechnen” gelangt man zu

Sub Berechnung/()

rechRTnETn A1ty Far 1T &inrFelnen Beraschr g Imo &

Dichue_ﬁasser
El:htf_S&:Edampf
Dampfdruck
Viskositacl

ViskosicacZ

End Sub

Dies ist das Programm, welches ausgefuhrt wird, wenn
man auf ,Berechnen” klickt. Darin werden mehrere
Unterprogramme wie z.B. Dampfdruck ausgefuhrt. Jedes
Unterpogramm fullt die Tabelle auf und stellt Daten fur die
Grafik zur Verfugung.

Am Beispiel Dampfdruck soll dies naher erlauert werden.



=55 Module
va2 Berechnen
f qéiiﬂ_ﬂuel
- yaa M_nue2
~vaa M_pD
22 M rho1
o8 M_rho2

o 3satt]
4& Sort.

In dem nachstehenden Programm Dampfdruck werden die
Temperaturen in A gelesen und daraus der Dampfdruck mit
der Funktion pD(T) berechnet. Dies geht im Detail aus den
Kommentaren hervor. Die Ergebnisse werden sowohl in die
Tabelle nach D als auch in die Grafik geschrieben.

Sub Dampfdruck()
'Berechnen des Dampfdrucks und bertragung in die Grafikcabelle "pD=f (T)}"
Columns ("A:A") .3elect

M = Application.Count (Colunnsa ("A:A™) ) 'berechnet die leczte Dacenzeils (22)
For i =2 To-M +1 =
Range |"4" & 1)} .5el=act WEh1t 1. Zelle 1n & = aEclive Zelle
a = ph{hctiveCell.Values) "berechnet a=pD mit der Temperatur in der
AeciveCell . Dfifsec (0, 3) .Activate
ActiveCell.FormulaRI1Cl = & 'Schreibt Ergebniasse mach D
Hexc 1
Sheets ("pD=E({t} "] .Select "Wahlt Tabelle
Wich ActivelChart.S=arieaCollecticn(l) 'Offner Srafikdat
AValues = Shests |"Tabsllel™) .Range ("AZ:A" E M + 1) 'achreint Tenpera
yvalu=a = Sheetcs ("Tabellel™) .Range |("D2:D" & M + 1) 'achreibt Dempfdn
End With
Sheet= ("Tabellel®™) .Sel=ct '"Wahlt Tabellel
End Sub
Function pD(T) A= Double
Conmat al = -7.85823, a2 = 1.83991, a3 = -11.7811
Con=st a4 = 22_.6705, ab% = -15.8383, a6 = 1.7751&6
Con=st Tc = 647.14 ®!
Con=st rhoo = 322 "Eg/m>!

Const Pc = 22064000 'Pa’
Dim Tau, Teta, u b As Double
T=T + 273.15
Teta = T f Tc
ub Te ;T
Tau 1 - Teta
pD = Pc * Exp(u b * (2l * Tau + (a2 * Tau "~ 1.5) + (a3 * Tau ~ 3) + _
(ad * Tau ™~ 3.5) + (a5k * Tau ™~ 4) + (a6 * Tan ™ T7.5)))
End Fuonction

Naturlich kann man die Funktion pD in Excel wie ublich
direkt benutzen. Dies befindet sich in D31.



