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Notation

Variables
A absorption factor
C total number of components
CC cooling costs
eigenvector
h enthalpy
HC heating costs
K phase equilibrium
M additional stages
N total number of stages
(0] additional stages
oC operating costs
S stripping factor
SC solvent costs
\" vapor flow rate
L liquid flow rate
n stage
p pressure
P set of pinch equations
Q energy duty
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T temperature
set of variables
X liquid composition
y vapor composition
w null vector
Greek letters
£ small distance
Y activity coefficient
A eigenvalue
u length of eigenvector
\Y length of eigenvector
¢ recovery factor
c desired purity of selected component
& continuation variable
Superscripts
E extract phase
L liquid phase
R raffinate phase
v gaseous phase
Subscripts
A absorption section
D distillate
d device
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i component
j component
k start of recurrence (stage number)
m stage number
n stage number
o stage number
N last stage
P pinch
S stripping section
1 first stage
Acronyms
DFG German research foundation
BMFB  federal ministry of education and research
EnMS energy management system
MESH  mass, equilibrium, summation, and enthalpy equations
MINLP  mixed integer non-linear programming
IPCC intergovernmental panel on climate change
PSE process systems engineering
TMFB tailor-made fuels from biomass
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Kurzfassung

In dieser Dissertation werden neue Niherungsverfahren fiir die Auslegung von
Absorptions- und Extraktionskolonnen vorgestellt. Fiir die vereinfachte Auslegung wird
ein energieeffizienter Betriebspunkt angestrebt, wofiir sogenannte Pinch-Punkte heran-
gezogen werden, die in Gegenstrom-Apparaten stets bei verschwindender thermodyna-
mischer Triebkraft auftreten. Analogien zwischen Pinch-Punkten und sogenannten Fix-
punkten nichtlinearer, dynamischer Systeme werden ausgenutzt, um erstmalig das Pinch-
basierte Modell fiir allgemeine Gegenstromkolonnen mathematisch fundiert herzuleiten.
Hieraus folgt dann konsequent die Anwendung fiir adiabate Absorptionskolonnen und iso-
therme Extraktionskolonnen. Die neuen Modelle weisen dabei einen kleineren Approxi-
mationsfehler auf als etablierte Naherungsverfahren, die nicht auf Pinch-Punkten beruhen.
AuBlerdem erlaubt die hergeleitete mathematische Formulierung sogar die systematische
Verbesserung der Schitzung bis zur Genauigkeit der rigorosen Losung, womit ebenso der
Ubergang von der Pinch-basierten Schiitzung zur rigorosen Losung erstmalig aufgezeigt
wird. Ein wesentlicher Baustein der neuen Methoden ist die automatisierte Auswertung
durch die Entwicklung geeigneter Initialisierungsstrategien. Nicht nur Extraktions- und
Absorptionskolonnen kdnnen so zuverlédssig ausgewertet werden, sondern sogar komplexe
Prozesse bestehend aus mehreren Trennapparaten unter Beriicksichtigung von Wirmeinte-
gration sowie Betriebspunktoptimierung. Das Potential der neuen Methoden wird anhand
eines automatisierten Screenings von mehreren Tausend Losungsmitteln fiir Absorptions-
und Extraktionsprozesse veranschaulicht. Drei Fallstudien werden untersucht: Zwei Fall-
studien behandeln Absorptionsprozesse, zum einen fiir die Abtrennung von Kohlenstoffdi-
oxid und zum anderen fiir die Abtrennung von Dimethyl ether jeweils aus Gasgemischen,
und eine Fallstudie einen Extraktionsprozess fiir die Abtrennung von Aceton, Butanol und
Ethanol aus wissrigem Medium. Identifiziert werden neue, energieeffiziente Losungsmit-
tel und die zugehorigen optimierten Prozesse.
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Abstract

This thesis introduces novel shortcut methods for the conceptual design of absorption and
extraction columns. The simplified design relies on the existence of so-called pinch points
which indicate vanishing thermodynamic driving force in general counter-current devices,
and therefore allow for direct conclusions on energy-efficient operation at minimum en-
ergy or solvent demand. Analogies between pinch points and fixed points of non-linear
dynamical systems are exploited to derive for general counter-current columns the first
mathematically-sound description of a pinch-based model. The application to adiabatic
absorption and isothermal extraction columns follows consequently. The novel pinch-
based model shows a smaller deviation than established shortcut methods which do not
rely on pinch points. In contrast to all existing shortcut methods, the mathematically sound
formulation of the model even allows the systematic reduction of the approximation error
to the accuracy of a rigorous model. The mathematically sound formulation also allows to
systematically derive the rigorous solution from the pinch-based estimate. Key feature of
the novel shortcut methods is the automated evaluation which is accomplished by tailored
initialization procedures. Not only absorption and extraction columns can be evaluated in
a fully automated manner, but even complex processes which combine multiple devices
and involve heat-integration as well as optimization of the operating point. The potential
of the novel methods is illustrated by screening thousands of solvents for absorption and
extraction processes. Three case studies are investigated: Two absorption processes for the
separation of carbon-dioxide and dimethyl ether from gaseous mixtures, as well as one ex-
traction process for the separation of acetone, butanol, and ethanol from aqueous solution.
Novel, energy-efficient solvents and their optimal process configurations are identified.
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