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Gerührte Behälter werden in der chemischen Verfahrenstechnik weitreichend eingesetzt, weshalb es sehr viele unterschied-

liche Designs gibt. Für ihre Untersuchung wird daher vermehrt die numerische Strömungsmechanik eingesetzt, wobei bis-

lang hauptsächlich die Strömung im Fokus stand. Innerhalb dieser Arbeit wird eine generische chemische Reaktion in

einem gerührten Behälter simuliert und die Temperierung des Reaktors mittels numerischer Strömungsmechanik betrach-

tet. Mithilfe der Simulation lassen sich designkritische Aspekte ableiten und eine reaktionsspezifische Optimierung des

gerührten Behälters durchführen.
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CFD Simulation of a Generic Reaction in a Stirred Tank

Stirred tanks are widely used in chemical engineering, which is why there is a large variety of different designs. Numerical

fluid dynamics is therefore often used in stirred tank studies that focus on flow behavior. In this work, a generic reaction

in a stirred tank is simulated using computational fluid dynamics and the temperature control of the reactor is investiga-

ted. Design-critical aspects are derived from the simulation. In addition, the simulation approach is very well suited for a

reaction-specific optimization of a stirred tank.
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1 Einleitung

Gerührte Behälter gehören zu den Standardapparaten in
der chemischen Verfahrenstechnik. Aufgrund des weitrei-
chenden Einsatzgebietes gerührter Behälter gibt es eine sehr
große Auswahl an unterschiedlichen Ausführungen [1]. Bis-
lang waren die Möglichkeiten bei der Auslegung gerührter
Behälter durch die Verwendung von empirischen Korrela-
tionen sehr eingeschränkt [2]. Neben den Behälterabmes-
sungen spielt die richtige Auswahl und optimale Dimen-
sionierung des Rührorgans eine zentrale Rolle. Es wird so
gewählt, dass eine möglichst gute Durchmischung im
Behälter bei möglichst niedrigem Leistungseintrag des
Rührorgans ins Rührmedium vorliegt. Zusätzlich gibt es
unterschiedliche Varianten für die Wärmeabfuhr [3]. Old-
shue und Gretton [4] haben hierfür bspw. einen Rührkessel
mit Kühl- und Heizschlangen entworfen, um damit experi-
mentell den Wärmeübergang ihres gerührten Behälters im
stationären Zustand zu betrachten.

Wegen der großen Vielfalt an möglichen Designs bieten
sich Untersuchungen mittels numerischer Strömungsme-
chanik (computational fluid dynamics, CFD) an [2]. Bedingt
durch steigende Rechenleistungen und einer damit verbun-
denen steigenden Genauigkeit der Simulationen wird CFD
mittlerweile vermehrt in der Reaktionstechnik eingesetzt.

Eine Herausforderung der Simulation ist die Berücksich-
tigung der Relativbewegung zwischen dem rotierenden
Rührer und dem statischen Behälter. Dabei können zwei
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grundlegende Simulationsansätze unterschieden werden:
der SG (sliding grid)-Ansatz und der FR (frozen rotor)-An-
satz [5]. Bei beiden Ansätzen wird die Simulationsdomäne
in zwei unterschiedliche Regionen aufgeteilt, wobei eine
Region den Rührer umschließt.

Bei dem SG-Ansatz wird das Netz der Region, in welcher
der Rührer abgebildet wird, zur anderen Region gedreht.
Dieser Ansatz setzt eine transiente Simulation voraus und
ermöglicht eine detaillierte Untersuchung der transienten
Strömung, jedoch mit sehr großem Rechenaufwand.

Der FR-Ansatz approximiert die Rotation des Rührers
mit einer stationären Lösung auf einem stationären Gitter.
Folglich wird die Strömung für eine Momentaufnahme des
Rotors berechnet und setzt voraus, dass keine merkbare
Abhängigkeit der betrachteten Zielgrößen von der Rotor-
position vorhanden ist. Bei diesem Ansatz hat sich das MRF
(multiple reference frame)-Modell von Luo et al. [6] etab-
liert, bei dem das Fluid im Bereich des Rotors durch eine
aufgeprägte Kraft beschleunigt wird. Die Simulationsergeb-
nisse weisen eine hohe Genauigkeit bei niedrigen Rechen-
zeiten auf [7], die um eine Größenordnung kleiner sind als
die des SG-Ansatzes.

Neben der Wahl des Simulationsansatzes spielt das Tur-
bulenzmodell eine wichtige Rolle. Eine detaillierte Literatur-
recherche zu den einzelnen Turbulenzmodellen ist in Singh
et al. [2] und Murthy und Josh [8] gegeben.

Insgesamt gibt es viele detaillierte Untersuchungen der
Strömung in gerührten Behältern mittels CFD und wenige
Untersuchungen von deren Temperierung [9]. Roudsari
et al. [10] betrachten die Polymerisierung von Methacryl-
säuremethylester in einem kontinuierlich durchströmten
Rührkesselreaktor (continuous stirred tank reactor, CSTR)
mit Mantelkühlung und einem Impellerrührer unter Ver-
wendung des MRF-Modells. Rudniak et al. [11] simulieren
das instabile Verhalten eines CSTRs mit einem Impeller-
rührer unter Verwendung des SG-Ansatzes.

Innerhalb dieser Arbeit soll untersucht werden, ob es
möglich ist, den stationären Zustand einer stark exother-
men chemischen Reaktion in einem gerührten Behälter zu
simulieren, um damit Rückschlüsse für ein optimiertes
Reaktordesign ziehen zu können. Als Rührwerk wird ein
Scheibenrührer verwendet und zur Kühlung des Behälters
werden Rohrschlangen eingesetzt. Damit dieses Vorgehen
industriell relevant ist, soll die Simulation bei überschau-
baren Rechenzeiten realisierbar sein, weswegen das MRF-
Modell in Kombination mit einem RANS (Reynolds aver-
aged Navier-Stokes)-Turbulenzmodell verwendet wird.

2 Mathematische Formulierung

Innerhalb des gerührten Behälters soll eine generische che-
mische Reaktion der Form A + B fi C abgebildet werden,
bei der die Reaktionsgeschwindigkeit deutlich höher als
die Stofftransportgeschwindigkeit sein soll. Zusätzlich wird
angenommen, dass die chemische Reaktion die Strömung

selbst nicht beeinflusst und lediglich Auswirkungen auf die
sich einstellende Temperaturverteilung hat.

Zur Abbildung der chemischen Reaktion mit den ge-
nannten Annahmen werden zuerst die Transportgleichun-
gen einer turbulenten, inkompressiblen Einphasenströmung
im Rührkessel gelöst. Anschließend werden die Transport-
gleichungen der Konzentrationen und des Wärmetransports
gelöst.

Für die Simulation der Einphasenströmung wird das
MRF-Modell nach Luo et al. [6] verwendet. Für die Berech-
nung der Turbulenz wird das k-w-SST-Modell [12] verwen-
det. Die folgenden Erhaltungsgleichungen (Gln. (1) und
(2)) werden gelöst, wobei es sich bei den Erhaltungsgrößen
um zeitlich gemittelte Werte handelt und die Reynolds-
Spannung über die turbulente kinematische Viskosität nt

berücksichtigt wird.

� � uð Þ ¼ 0 (1)

� � uuð Þ ¼ � � nþ ntð Þ�u½ � � �pþ f (2)

Die Kraft f ist wie folgt definiert und beinhaltet die Corio-
liskraft und die Zentrifugalkraft. Diese ergeben sich aus der
Winkelgeschwindigkeit W und des Positionsvektors r.

f ¼ 2 W · uð Þ � W · W · rð Þð Þ (3)

Zur Lösung der Kopplung zwischen Druck und Ge-
schwindigkeit wird der SIMPLE (semi-implicit method for
pressure-linked equations)-Algorithmus verwendet [13].

Für die Eduktkonzentrationen der Komponenten A und
B wird jeweils die folgende Transportgleichung, die für das
Edukt A angegeben ist, gelöst. Zusätzlich wird die Schmidt-
Zahl ScA der jeweiligen Komponente und die turbulente
Schmidt-Zahl Sct = 0,9 eingeführt.

� � ucAð Þ ¼ � � n
ScA
þ nt

Sct

� �
�cA

� �
� _nR (4)

Die Konzentrationsänderung durch die Reaktion wird über
den Quellterm _nR berücksichtigt. Es wird angenommen, dass
wenn die beiden Edukte A und B zusammen in einer Zelle
vorliegen, diese vollständig im stöchiometrischen Verhältnis
miteinander reagieren. Somit ergibt sich der Quellterm nach
Gl. (5). Bei diesem Ansatz wird angenommen, dass die
Mikrovermischung [14] bei einer netzunabhängigen Lösung
keinen merkbaren Einfluss auf den Zielparameter hat.

_nR ¼
cA

Dt
f€ur cA < cB

cB

Dt
f€ur cB < cA

8<
: (5)

Bei der Transportgleichung der Produktkonzentration cC

wird der Quellterm _nR für die chemische Reaktion mit
einem positiven Vorzeichen berücksichtigt. Die Produkt-
konzentration cC wird in dieser Arbeit jedoch nicht näher
betrachtet.
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Zusätzlich zur Verteilung der Komponenten im Reaktor
wird die abgeführte Wärme betrachtet. Es wird folgende
Energiebilanz unter Zuhilfenahme der Prandtl-Zahl Pr und
der turbulenten Prandtl-Zahl Prt = 0,9 unter Berücksichti-
gung der frei werdenden Energien _qR aufgrund der Reak-
tionsenthalpie und _qD bedingt durch Wärmedissipation
gelöst.

� � ucpT
� �

¼ � � cp
n

Pr
þ nt

Prt

� �
�T

� �
þ 1

r
_qR þ _qD

� �
(6)

Die Reaktionsenthalpie DHR wird im Quellterm _qR be-
rücksichtigt, der nach Gl. (7) berechnet wird.

_qR ¼ � _nRDHR (7)

Der Energieeintrag durch Dissipation _qD wird nach Klei-
ner et al. [15] wie folgt berücksichtigt.

_qD ¼ nþ ntð Þ�u½ � : �u (8)

3 Validierung

Zur Validierung des verwendeten Turbulenz- und MRF-
Modells werden Wärmeübergangssimulationen analog zu
der Arbeit von Prada und Nunhez [3] an dem gerührten
Behälter von Oldshue und Gretton [4] durchgeführt. Hier-
für wird der Wärmeübergang mit den experimentellen
Daten von Oldshue und Gretton [4], die aus der Veröffent-
lichung von Prada und Nunhez [3] entnommen wurden,
verglichen. Zusätzlich wird über das auf den Rührer wir-
kende Moment die Rührerleistung aus den Simulationen
bestimmt und mit korrigierten, experimentellen Rührerleis-
tungen von Bates et al. [16] verglichen. Die Newton-Zahlen
von Bates et al. [16] werden, bedingt durch die zusätzlichen
Rohrschlangen im Reaktoraufbau von Oldshue und Gretton
[4], für den Vergleich mit den Simulationsergebnissen korri-
giert. Dazu werden die Werte von Bates et al. [16] mit dem
Faktor 1,04 multipliziert.

Der Aufbau und die Abmessungen des gerührten Behäl-
ters sind in Abb. 1 gegeben. Im betrachteten Behälter sind
vier Stromstörer eingebaut. Als Rührer wird ein Scheiben-
rührer mit sechs senkrecht stehenden Rührblättern verwen-
det. Bei den Experimenten von Oldshue und Gretton [4]
werden zur Temperierung des Behälters eine Heiz- und eine
Kühlschlange verwendet, die mit jeweils fünf heizenden
und kühlenden Ringen in der Simulation abgebildet wer-
den. Diese haben denselben Abstand zueinander und sind
abwechselnd angeordnet. Die Kühlschlangen sind in Abb. 1
durch die karierten, die Heizschlangen durch die leeren
Kreisquerschnitte dargestellt. Die Stoffdaten und relevanten
Parameter für die Validierungssimulationen sind in Tab. 1
gegeben. Simuliert wurden Wasser, ein niedrig- und ein
hochviskoses Öl.

Zur Vernetzung der Simulationsdomäne wird ANSYS
Meshing verwendet. Die Simulationsdomäne umfasst den
Raum im Rührkessel, der vom Fluid eingenommen wird.
Das Netz besteht hauptsächlich aus Tetraedern, die in
wandnahen Regionen verfeinert werden. Für eine zusätzli-
che Verfeinerung werden Prismenschichten zu den Wänden
hin eingesetzt, die abhängig von der gewünschten Auflö-
sung der Grenzschichtströmung (y+-Wert) angepasst wer-
den können. An den Wänden wird Haftbedingung ange-
nommen und die Oberseite des Rührkessels wird als freie
Oberfläche simuliert, wofür eine Slip-Randbedingung ver-
wendet wird. Diese setzt lediglich die Geschwindigkeit nor-
mal zur Oberfläche auf null.

Für die Netzunabhängigkeit der Wärmeübergangssimula-
tionen ist die Auflösung zu den Kühl- bzw. Heizschlangen
am relevantesten, weshalb deren Wandregionen am feinsten
aufgelöst werden. Die kleinste Zelldicke dieser Prismen-
schicht beträgt für die netzunabhängige Lösung 1,5 mm.
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Abbildung 1. Abmessungen des betrachteten gerührten Behäl-
ters.

Tabelle 1. Relevante Parameter für die Validierungssimulatio-
nen.

Parameter Wasser Niedrig-
viskoses Öl

Hoch-
viskoses Öl

Kinematische Viskosität n
[m s–2]

3,69 � 10–7 5,78 � 10–5 4,68 � 10–4

Dichte r [kg m–3] 977 848 877

Wärmekapazität cp

[kJ kg–1K–1]
4,19 2,12 1,97

Wärmeleitfähigkeit l
[W m–1K–1]

0,665 0,125 0,127

Prandtl-Zahl Pr [–] 2,32 835 6330

Wärmestromdichte _qh

[kW m–2]
80 20 10

Kühltemperatur Tk [K] 331,82 321,30 279,71
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Insgesamt besteht das Netz aus 5,6 Millionen Zellen. Der
Aufbau des Rechengebietes für Netzunabhängigkeit ist in
Abb. 2 dargestellt. Der MRF-Bereich, in dem die Zentrifu-
gal- und Corioliskraft wirken, ist in dunkelgrau dargestellt.

Für die Validierungssimulationen wird dem System über
die Randbedingung der Heizschlangen eine konstante Wär-
mestromdichte _qh zugeführt, die durch eine konstante
Wandtemperatur Tk der Kühlschlangen als Randbedingung
abgeführt wird. Die Außenwände des Reaktors werden
als adiabat angenommen. Der Wärmeübergangskoeffiziet a
wird nach Gl. (9) bestimmt, wobei die Bulktemperatur Tbulk

der mittleren Reaktortemperatur entspricht.

a ¼ _qh

Tbulk � Tk
(9)

Zusätzlich wird zur Validierung des Simulationsaufbaus
die Newton-Zahl Ne mit den korrigierten Messwerten von
Bates et al. [16] verglichen. Die Rührerleistung P ergibt sich
nach Gl. (10).

P ¼ Mp þMt
� �

�W (10)

Zur Bestimmung der Rührerleistung werden die auf den
Rührer wirkenden Momente Mp der Normalkräfte und Mt

der Tangentialkräfte verwendet.
Die Abhängigkeit der Newton-Zahl Ne von der Rey-

nolds-Zahl Re für die Simulationsergebnisse und die korri-
gierten Messwerte von Bates et al. [16] ist in Abb. 3 gegeben.
Die Newton-Zahl und die Reynolds-Zahl ergeben sich aus
der Rührerdrehzahl N und sind wie folgt definiert.

Ne ¼ P
d5N3r

(11)

Re ¼ d2N
n

(12)

Wie anhand von Abb. 3 ersichtlich ist, steigt
die Newton-Zahl mit der Reynolds-Zahl für die
Messwerte und die Simulationen kontinuierlich
an. Die Simulationsergebnisse stimmen mit den
Messwerten mit einer Genauigkeit von 10 %
überein.

Die Genauigkeit des simulierten Wärmeüber-
gangs wird anhand der Nußelt-Zahl Nu betrach-
tet.

Nu ¼ aD
l

(13)

In Abb. 4 wird die Abhängigkeit der auf
geometrische Größen des gerührten Behälters
bezogenen Nußelt-Zahl von der Reynolds-Zahl
betrachtet. Es ist eine sehr gute Übereinstim-
mung zwischen den simulierten Nußelt-Zahlen

und den Messwerten von Oldshue und Gretton [4] erkenn-
bar. Die simulierten Nußelt-Zahlen liegen immer geringfü-
gig unterhalb der Messwerte, womit der Simulationsansatz
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Abbildung 2. Aufbau des Rechengebietes.

Abbildung 3. Validierung der simulierten Newton-Zahl.

Abbildung 4. Abhängigkeit der auf geometrische Größen des
gerührten Behälters bezogenen Nußelt-Zahl von der Reynolds-
Zahl.
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im gesamten Bereich konservative Ergebnisse hinsichtlich
des Wärmeübergangs liefert.

Bedingt durch die gute Übereinstimmung zwischen den
Messwerten und den Simulationsergebnissen kann die Si-
mulation zur Vorhersage der Rührerleistung und des sich
ergebenden Wärmeübergangs verwendet werden.

4 Winkelvariation der Rührblätter des
Scheibenrührers

Zur weiterführenden Betrachtung des gerührten Behälters
wird eine generische exotherme Reaktion (DHR =
–100 kJ mol–1) der Form A + B fi C in einem CSTR für
hochviskoses Öl simuliert. Hierfür wird die Simulationsdo-
mäne mit zwei Einlässen am oberen Simulationsrand und
einem Auslass am unteren Simulationsrand erweitert. Die
Positionen der Ein- und Auslässe der Simulationsdomäne
werden in Abb. 5 gezeigt. Zur Veranschaulichung werden
der betrachtete Behälter und die Rohrschlangen entlang der
xz-Ebene geschnitten. Die Ein- und Auslässe sind die jeweils
schwarz umrandeten Flächen.

Die Einlaufgeschwindigkeit der beiden Einlässe wird
jeweils auf uein = 0,1 m s–1 mit einer konstanten Einlauftem-
peratur von Tein = 280 K gesetzt. Die Komponente A wird
durch den linken und die Komponente B durch den rechten
Einlass in Abb. 5 eingeleitet. Die durch die Reaktion im
Behälter freigesetzte Wärme wird über die Rohrschlangen
abgeführt. Die Wände der Rohrschlangen haben eine kon-
stante Kühltemperatur von Tk = 280 K.

Zunächst wird der Einfluss des Anstellwinkels der Rühr-
blätter des Scheibenrührers auf die Rührerleistung und den
Wärmeübergang betrachtet. Es wird eine konstante Dreh-
zahl des Rührers von 2,8 s–1 und eine konstante Zeit-
schrittweite von Dt = 1 s verwendet. Der Anstellwinkel der
Rührblätter ist definiert als der Win-
kel zwischen dem Flächennormalen-
vektor der Rührblätter und der Ebene
der Rührerscheibe und wird zwi-
schen –60� und +60� variiert. Die
untersuchten Anstellwinkel sind zu-
sätzlich in Abb. 6 verdeutlicht.

Die Veränderung des Strömungs-
feldes abhängig vom Anstellwinkel
ist in Abb. 6 dargestellt. Gezeigt wer-
den die Ergebnisse der xz-Ebene. Da
das Ergebnis des Strömungsprofils
symmetrisch zur Rührerachse ist,
wird lediglich die linke Seite der
Schnittebene dargestellt.

Wie anhand von Abb. 6 erkennbar
ist, wird das Strömungsfeld bei einem
negativen Anstellwinkel nach unten
geleitet und bei einem positiven
Anstellwinkel nach oben. Die Maxi-

malgeschwindigkeit nimmt dabei mit steigendem Betrag
des Anstellwinkels ab.

Die sich ergebenden Konzentrationsfelder cA der Kompo-
nente A und cB der Komponente B sowie die aus der Reak-
tion freiwerdende latente Reaktionswärme _QR sind in
Abb. 7 für die xz-Ebene dargestellt. Die freiwerdende latente
Reaktionswärme _QR ergibt sich durch Multiplikation des
Quellterms _qR und dem jeweiligen Zellvolumen. Da die
Konzentrationen jeweils an einem exzentrischen Punkt auf-
gegeben werden, ergibt sich kein symmetrisches Ergebnis,
jedoch werden die beiden Komponenten symmetrisch
zueinander aufgegeben, weswegen die jeweils andere Kom-
ponente das gespiegelte Ergebnis des nicht dargestellten
Bereiches zeigt. Für die freigesetzte Reaktionswärme ergibt
sich ein symmetrisches Ergebnis.

Bei einem genaueren Vergleich der Konzentrationsfelder
der Komponenten A und B in Abb. 7 wird erkennbar, dass
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Abbildung 5. Simulationsdomäne für die Simulation eines
CSTR.

Abbildung 6. Veränderung des Geschwindigkeitsfeldes mit verändertem Anstellwinkel der
Rührblätter.
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die Konzentrationen der Komponenten im Rührkessel nach
dem Einlass durch die generische Reaktion sehr schnell
abnehmen. Komponente A tritt am linken Einlass in den
Rührkessel ein, weswegen dessen maximale Konzentration
im dargestellten Bereich um Größenordnungen größer ist
als die der Komponente B. Bei der Verteilung der Kompo-
nenten im Rührkessel ist eine starke Abhängigkeit vom
Anstellwinkel der Rührblätter erkennbar.

Die Verteilung der freigesetzten latenten Reaktionswärme
_QR weist ebenfalls eine starke Abhängigkeit vom Anstell-

winkel auf. Anhand dieser können Rückschlüsse auf den
lokalen Umsatz und damit auf die chemische Reaktion
gezogen werden. Bei einem positiven Anstellwinkel findet
die Reaktion hauptsächlich oberhalb des Rührers statt,
wohingegen bei einem negativen Anstellwinkel die Reaktion
hauptsächlich unterhalb des Rührers stattfindet.

Bei der Reaktion wird insgesamt
ein Wärmestrom von 28,0 kW frei-
gesetzt. Bei einem Anstellwinkel von
0� und einer Drehzahl von 2,8 s–1

wird zusätzlich ein Wärmestrom von
0,3 kW durch Dissipation freigesetzt,
somit spielt diese eine untergeord-
nete Rolle. Insgesamt muss ein Wär-
mestrom von 28,3 kW abgeführt
werden. Davon werden bei dem
betrachteten Anstellwinkel 15,8 kW
durch Konvektion am Reaktorauslass
ausgetragen und 12,5 kW an die
Rohrschlangen übertragen.

Für eine quantitative Betrachtung
des Einflusses des Anstellwinkels
werden erneut die Rührerleistung
und der Wärmeübergangskoeffizient
berechnet. Die Ergebnisse sind in
Abb. 8 dargestellt. Die Ergebnisse zei-
gen einen Sprung im Wärmeüber-
gangskoeffizienten zwischen einem
Anstellwinkel von –45� und –30�,
weswegen eine weitere Simulation
mit einem Anstellwinkel von –35�
durchgeführt wurde. Dessen Ergebnis
ist ebenfalls in Abb. 8 gegeben.

Zur Überprüfung der Plausibilität
der Ergebnisse des kontinuierlich
durchströmten Behälters werden
zunächst die Ergebnisse bei einem
Anstellwinkel von 0� mit den Simula-
tionen von Abschn. 3 verglichen. Der
berechnete Wärmeübergangskoeffi-
zient erhöht sich infolge der zusätz-
lichen Durchströmung um 2 %, wo-
bei der Leistungseintrag sich um 1 %
erhöht.

Die maximale Rührerleistung in
Abb. 8 ergibt sich bei einem Anstell-

winkel von 0�. Sowohl eine Änderung des Winkels in positi-
ver als auch negativer Richtung führt zu einer kleineren
benötigten Rührerleistung. Dieses Ergebnis deckt sich mit
der zuvor genannten Beobachtung zu Abb. 6, in der sich
eine maximale Flüssigkeitsgeschwindigkeit bei einem An-
stellwinkel von 0� ergibt.

Im Verlauf des Wärmeübergangskoeffizienten ergibt sich
ein Sprung zwischen –35� und –30� in Abb. 8. Dieser
Sprung ist auf die direkte Anströmung der Rohrschlangen
zurückzuführen. Bei einem Anstellwinkel von –30� wird das
durch den Rührer verdrängte Fluid in Richtung der unteren
beiden Rohrschlangen umgelenkt. Bei –35� ähnelt das
Geschwindigkeitsfeld dem Geschwindigkeitsfeld von –45�,
bei dem die Rohrschlangen nicht direkt angeströmt wer-
den. Dies hat zur Folge, dass die Rohrschlangen durch-
schnittlich weniger schnell umströmt werden, was sich im
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Abbildung 7. Veränderung der Konzentrationsfelder und der freigesetzten latenten Reak-
tionswärme mit verändertem Anstellwinkel der Rührblätter.
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Wärmeübergang bemerkbar macht. Der Wärmeübergangs-
koeffizient steigt mit niedrigerem Anstellwinkel bis zu
einem Anstellwinkel von –30� leicht an. Dort ergibt sich ein
Sprung im Verlauf des Wärmeübergangskoeffizienten auf-
grund der diskutierten Umströmung der Rohre. Insgesamt
ergibt sich ein maximaler Wärmeübergangskoeffizient bei
einem Anstellwinkel von –30�.

5 Drehzahlvariation

Neben der Variation der Ausrichtung der Rührblätter soll fol-
gend der Einfluss der Rührerdrehzahl untersucht werden.
Dafür werden Simulationen bei einem Anstellwinkel der
Rührblätter von 0� und Rührerdrehzahlen N von 1 s–1, 2,8 s–1,
6 s–1 und 10 s–1 durchgeführt. Die Auswirkung der Rührer-
drehzahl auf die Verteilung der Konzentrationen und der
freigesetzten Wärme wird in Abb. 9 dargestellt.

Durch die Drehzahlvariation ändert sich das Verhältnis
zwischen der Wärmefreisetzung durch die Reaktion und
durch Dissipation deutlich. Die jeweilige Wärmefreisetzung
ist in Abb. 10 dargestellt. Abb. 10 zeigt, dass die frei wer-
dende dissipierte Leistung mit steigender Drehzahl über-
proportional ansteigt und ab einer Drehzahl von 6 s–1 an
Bedeutung gewinnt. Diese dissipierte Leistung bei hohen
Drehzahlen muss bei der Temperierung des Reaktors
zusätzlich abgeführt werden. Dies hat einen Einfluss auf die
Reaktorauslasstemperatur. Die Ergebnisse der Rührerdreh-
zahlvariation sind in Tab. 2 gegeben. Zusätzlich ist die
jeweilige Newton-Zahl angegeben.

Mit steigender Drehzahl steigt der Wärmeübergangskoef-
fizient kontinuierlich an. Die Reaktorauslasstemperatur
sinkt zunächst bis zu einer Rührerdrehzahl von 6 s–1 und
steigt anschließend wieder an. Zur Beschreibung der Effek-
tivität der Wärmeabfuhr wird, angelehnt an den Wirkungs-
grad von Wärmeübertragern [17], ein Wirkungsgrad h in
Gl. (14) eingeführt.

h ¼ Tad;R � Taus

Tad;R � Tein
(14)

Die Temperatur Tad,R entspricht der
Austrittstemperatur des Behälters durch
die adiabate Temperaturerhöhung der
Reaktion. Wichtig beim eingeführten
Wirkungsgrad h ist, dass die Kühltempe-
ratur Tk bei den zu vergleichenden Fällen
gleich ist. Die Abhängigkeit des Wir-
kungsgrades von der Drehzahl ist in
Abb. 11 dargestellt.

Abb. 11 zeigt einen maximalen Wir-
kungsgrad bei einer Drehzahl von 6 s–1.
Bei höheren Drehzahlen gewinnt die
freiwerdende dissipierte Leistung an Be-
deutung, weswegen die Reaktorauslass-
temperatur Taus bei größerer Drehzahl

trotz steigendem Wärmeübergangskoeffizienten ansteigt.
Deshalb ist ein Betrieb oberhalb des maximalen Wir-
kungsgrades in Bezug auf die Wärmeabfuhr nicht sinnvoll.
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Abbildung 8. Veränderung der Rührerleistung (a) und des Wärmeübergangskoeffizien-
ten (b) mit verändertem Anstellwinkel der Rührblätter.

Abbildung 9. Veränderung der Konzentrationsfelder und der
freigesetzten latenten Reaktionswärme mit veränderter Rüh-
rerdrehzahl.
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Der Wirkungsgrad h ist insb. bei einer hohen Viskosität
und bei exothermen Reaktionen relevant, da die dissipierte
Energie zusätzlich zur freiwerdenden Reaktionsenthalpie zu
einer Erhöhung der Reaktorauslasstemperatur führt und
sich somit ein maximaler Wirkungsgrad bei mittleren Dreh-
zahlen ergibt.

6 Schlussfolgerung

Zusammenfassend betrachtet eignet sich die Kombination
aus MRF-Modell und RANS-Turbulenzmodell zur Simula-

tion einer generischen Reaktion in einem gerührten Behäl-
ter sehr gut. Aus den Simulationen ergeben sich wichtige
Kenngrößen, wie Rührerleistung und Wärmeübergangsko-
effizient, die mit den Messwerten sehr gut übereinstimmen.
Durch die Simulation der generischen chemischen Reaktion
können die Komponentenverteilung und Wärmeentwick-
lung im Reaktor dargestellt werden, weswegen ebenfalls
Rückschlüsse auf das Reaktordesign gezogen werden kön-
nen.

Aus der Studie zum Anstellwinkel der Rührerblätter und
der Drehzahlvariation lassen sich wichtige Erkenntnisse in
Bezug auf das Reaktordesign und den Reaktorbetrieb ablei-
ten. Der Anstellwinkel der Rührblätter sollte bei der Ver-
wendung eines Scheibenrührers in Kombination mit
Rohrschlangen so gewählt werden, dass die unterste Kühl-
schlange gerade noch angeströmt wird. Hierbei ergibt sich
ein maximaler Wärmeübergang bei einer verringerten Rüh-
rerleistung im Vergleich zu einem Anstellwinkel von 0�.

Bei der Drehzahlvariation ist eine verbesserte Durchmi-
schung anhand der Verteilung der Reaktionskomponenten
und Wärmefreisetzung erkennbar. Es ergibt sich ein steigen-
der Einfluss der freiwerdenden dissipierten Energie mit
steigender Rührerdrehzahl. Die Dissipation hat zur Folge,
dass durch die zusätzlich induzierte Energie eine effiziente
Temperierung des Reaktors bei hohen Drehzahlen nicht
mehr möglich ist, wodurch der definierte Wirkungsgrad mit
steigender Drehzahl abnimmt. Dieses Verhalten ist insb. bei
hochviskosen Medien stark ausgeprägt und kann durch die
Simulationen genauer untersucht werden.

Insgesamt eignet sich der Simulationsansatz sehr gut, um
die große Vielfalt von gerührten Behältern zu untersuchen
und ein Screening möglicher Bauformen und Adaptionen
für eine betrachtete Reaktion durchzuführen. Zusätzlich ist
angesichts der hohen Simulationsgenauigkeit des Wärme-
übergangs bei vergleichsweise niedrigen Rechenzeiten durch
die Kombination aus dem MRF-Ansatz und einem RANS-
Turbulenzmodell eine reaktionsspezifische, automatisierte
Optimierung des Reaktordesigns denkbar.

Formelzeichen

c [mol m–3] Konzentration
cp [J kg–1K–1] spezifische Wärmekapazität
d [m] Durchmesser des Rührers
D [m] Durchmesser des Behälters
f [N] Kraft
DHR [J mol–1] molare Reaktionsenthalpie
Mp [J] Moment der Normalkräfte
Mt [J] Moment der Tangentialkräfte
N [s–1] Rührerdrehzahl
_N [mol s–1] Stoffmengenstrom

Ne [–] Newton-Zahl
_nR [mol m–3s–1] Quellterm für Reaktionsumsatz
Nu [–] Nußelt-Zahl
p [Pa] Druck
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Abbildung 10. Wärmefreisetzung bei veränderter Rührerdreh-
zahl.

Tabelle 2. Ergebnisse der Rührerdrehzahlvariation.

Rührer-
drehzahl
[s–1]

Reynolds-
Zahl [–]

Newton-
Zahl [–]

Reaktoraus-
lasstempera-
tur [K]

Wärmeübergangs-
koeffizient
[W m–2K–1]

1 352,6 3,88 299,7 118,1

2,8 1000 3,90 296,3 203,6

6 2116 3,98 294,2 308,9

10 3526 4,08 294,8 422,6

Abbildung 11. Abhängigkeit des Wirkungsgrades von der Rüh-
rerdrehzahl.
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P [W] Leistung
Pr [–] Prandtl-Zahl
_qD [W m–3] Quellterm für Dissipation
_qh [W m–2] Wärmestromdichte
_qR [W m–3] Quellterm für Reaktion
_Q [W] Wärmestrom
_QR [W] freiwerdende latente

Reaktionswärme
r [m] Positionsvektor
Re [–] Reynolds-Zahl
s [m] Durchmesser der Rohrschlangen
Sc [–] Schmidt-Zahl
t [s] Zeit
Dt [s] Zeitschrittweite
T [K] Temperatur
u [m s–1] Betrag der Geschwindigkeit
u [m s–1] Geschwindigkeitsvektor
x, y, z [m] Koordinatenrichtung

Griechische Symbole

a [W m–2K–1] Wärmeübergangskoeffizient
h [–] Wirkungsgrad
l [W m–1K–1] Wärmeleitfähigkeit
n [m2s–1] kinematische Viskosität
r [kg m–3] Dichte
W [s–1] Winkelgeschwindigkeit

Indizes

A Edukt A
ad adiabat
aus Reaktorauslass
B Edukt B
bulk Bulkphase
C Produkt C
D Dissipation
ein Reaktoreinlass
h Heizschlange
k Kühlschlange
R Reaktion
t Turbulenz

Abkürzungen

CFD computational fluid dynamics
CSTR continuous stirred-tank reactor

FR frozen rotor
MRF multiple reference frame
RANS Reynolds averaged Navier-Stokes
SG sliding grid
SIMPLE semi-implicit method for pressure-linked

equations
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