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5. FORSCHUNGSPROJEKTE

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel
Projektbearbeitung:  M.Sc. Lea Hilfert
Forderer: EU - EFRE Sachsen-Anhalt - 01.01.2024 - 31.12.2027

Innovative Membranreaktoren fiir die nachhaltige, regionale Produktion von griinen Basischemikalien
aus Methanol

Hintergrund

Die Synthese von Basischemikalien, wie Dimethylether (DME), Dimethoxymethan (DMM) und Methylformiat
(MF) sind groBindustrielle Prozesse, die hohe Treibhausgasemissionen durch die Verwendung fossiler Rohstoffe
und die bendtigten hohen Prozesswarmen verursachen. Fiir die nachhaltige Herstellung der Chemikalien kann
alternativ klimaneutrales Methanol aus griinem Wasserstoff, der durch regenerative Energie gewonnen wird,
eingesetzt werden. Der Transformationsprozess der chemischen Industrie bietet den KMUs in Sachen-Anhalt die
Chance, durch regionale Produktion den zukiinftigen Bedarf an Basischemikalien, sowie deren Lieferketten zu
sichern. Um den Technologietransfer zu gewahrleisten, sind vor allem Forschung und Entwicklung im &ffentlichen
Sektor essentiell.

Projektziele

Im Projekt soll eine Wertschopfung des griinen Wasserstoffs und seiner Folgeprodukte realisiert werden,
indem griines Methanol zu DME, DMM und MF umgewandelt wird. Dazu wird erstmals eine synergetische
Integration eines bereits entwickelten -Katalysators (4,8%) mit einer inerten Membran in Membranreaktoren mit
ausschlieBlich partikularen Katalysatorschiittungen realisiert. Dadurch wird eine gezielte Reaktionslenkung und
damit Selektivitatskontrolle durch eine getrennte, verteilte Dosierung von Methanol und Sauerstoff gegeniiber
dem konventionellen Festbettreaktor erreicht. Das Ziel des Projektes ist, Synergien zwischen kommerziellen
Membranen und dem Katalysator aufzuzeigen. Wissenschaftliche Grundlage dafiir sind umfassende kinetische
Studien und die Entwicklung mechanistischer kinetischer Modelle, die der Evaluation des Reaktorsystems dienen.
AbschlieBend sollen die modellbasierten Ergebnisse experimentell validiert werden.

Aus griinem Methanol werden somit drei Wertprodukte gewonnen, die Anwendung in der chemischen
Industrie finden. Das Produktspektrum kann durch Temperatursteuerung und intelligente Reaktionsfiihrung in
Membranreaktoren gezielt gelenkt werden.

Mehr hier

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel

Projektbearbeitung:  M.Sc. Jan Paul Walter

Kooperationen: Fraunhofer-Institut fiir Keramische Technologien und Systeme Institutsteil Hermsdorf
IKTS-HD; Fraunhofer-Gesellschaft zur Foérderung der angewandten Forschung e.V.;
Rauschert Kloster Veilsdorf GmbH; Chemiewerke Bad Késtritz GmbH; OHplus GmbH
StaBfurt; AECI Schirm Schonebeck

Forderer: Bundesministerium fir Bildung und Forschung - 01.11.2024 - 31.10.2027

Innovative Katalytische Membran-Reaktoren fiir die nachhaltige, effiziente Produktion von Plattform-
chemikalien - Materialinnovationen von Katalysator und Membran (I-KaMeRa)

Um nachhaltig den Bedarf von Industrie und Konsumenten in der Gesellschaft an bereits etablierten Produkten zu
decken, ist eine neue Rohstoffbasis und Weiterentwicklung der konventionellen Herstellungsverfahren notwendig.
Damit zukiinftig Produkte aus nachwachsenden Rohstoffen und mit Hilfe von erneuerbaren Energien hergestellt
werden koénnen, ist die Entwicklung neuer Materialien in Form hocheffizienter katalytischer und membranbasierter
Technologien unerlasslich. Beide Technologien finden synergetisch, gekoppelt in katalytischen Membranreaktoren


https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-27266

Anwendung.

Fir die Entwicklung von innovativen, ressourcenschonenden Membranreaktoren ist insbesondere die Kopplung
zwischen transmembranem Stofftransport und der Reaktionskinetik essenziell. Unter optimalen Bedingungen
werden genauso viele Molekiile durch die Membran in die Reaktionszone transportiert, wie durch die Reaktion
umgesetzt werden. Demzufolge ist die Kombination aus Katalysator und Membranmaterial sowie deren
Abstimmung von entscheidender Bedeutung fiir die Entwicklung von Membranreaktoren. Daher werden
in diesem Projekt alle drei Teilaspekte Katalysatorentwicklung, Membranentwicklung und deren Kopplung
in Membranreaktoren sowohl separat als auch in Kombination untersucht, bewertet und up-skaliert. Die
Membranentwicklung wird durch die Rauschert Kloster Veilsdorf GmbH gemeinsam mit dem Fraunhofer-Institut
fir Keramische Technologien und Systeme durchgefiihrt, die Katalysatorentwicklung sowie die Kopplung
der entwickelten Membranen und Katalysatoren in Membranreaktoren durch die Technische Chemie
und Chemische Verfahrenstechnik der Otto-von-Guericke-Universitit Magdeburg. Begleitet wird das Pro-
jekt durch die assoziierten Partner AECI Schirm GmbH, Chemiewerke Bad Késtritz GmbH und die OHplus GmbH.

In den einzelnen Entwicklungsstufen kommen sowohl experimentelle als auch simulationsbasierte Forschungsan-
sidtze zum Tragen, um die im LabormaBstab erzielten Ergebnisse in den DemonstratormaBstab zu lbertragen
und zu ...

Mehr hier

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel

Projektbearbeitung;: M.Sc. Rucha Shirish Medhekar, PD. Dr. Andreas Vorholt, Dr. Martin Gerlach
Kooperationen: Max-Planck-Institut fiir Chemische Energiekonversion (CEC) Miilheim
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.06.2024 - 31.05.2027

Uberwachung und Steuerung von Reaktionen in der homogenen Katalyse auf der Grundlage von Daten
eines molekularen Katalysators

Die Katalyse ist eine der wichtigsten Technologien unserer Zeit, die die Nachhaltigkeit in der chemischen Industrie
verbessern wird. Die Katalysatorforschung konzentriert sich eher auf Aktivitdt und Selektivitdt als auf die
Stabilitat des Katalysators. Letztere ist fiir die industrielle Umsetzung von entscheidender Bedeutung, bestimmt
die Anschlussfahigkeit von Forschungsprojekten und ist fiir die Umstellung auf erneuerbare Energietrager
unerldsslich. Insbesondere bei der homogenen Katalyse ist der Anteil der Stabilitadtsstudien im Vergleich zur
heterogenen Katalyse gering.

Das Hauptziel dieses Projekts ist es, ein tieferes Verstindnis der Deaktivierungsmechanismen in der
homogenen Katalyse zu erlangen und herauszufinden, wie die damit einhergehenden negativen Auswirkungen auf
katalysierte Reaktionen bei kontinuierlichen Reaktionsprozessen vermieden werden kdnnen. Die vorgestellten 4
Deaktivierungsmodi werden im Rahmen dieses Projekts im Detail behandelt:

Modus 1:  Langfristige Deaktivierung aufgrund inharenter dynamischer Katalysatorkomplexreaktionen
(Alterung)

Modus 2: Katalysatorverluste aufgrund von Auslaugung bei kontinuierlichen Prozessen einschlieBlich
Katalysatorabtrennung/-riickfiihrung

Modus 3: Deaktivierung aufgrund von Beschrankungen des Gas-/Flissigkeitstransports

Modus 4: Verunreinigungsinduzierte Deaktivierung (inharenter dynamischer Reaktorbetrieb)

Methodisch wird dies durch den Einsatz multispektroskopischer Messungen in Kombination mit fortschrittlicher
chemometrischer Analyse wahrend kinetischer und kontinuierlicher Experimente einschlieBlich Katalysatorabtren-
nung und -rickfihrung auf Prozessebene erreicht. Die daraus resultierenden zeitaufgelosten molekularen Daten
von Katalysatorspezies und Reaktanten werden zur Entwicklung neuer mechanistischer kinetischer Modelle der
Deaktivierung verwendet. Diese Modelle dienen als Ausgangspunkt fiir eine modellbasierte Prozesssteuerung und
-optimierung durch Katalysatordosierungsstrategien als ...

Mehr hier



https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-27669
https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-27267

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel
Projektbearbeitung:  M.Sc. Pascal Kumar

Kooperationen: Dr. Manfred Anders, ZFB Projektmanagement GmbH, Leipzig; Dr. Steffen Mozer,
requisimus AG Esslingen
Forderer: ZIM Zentrales Innovationsprogramm Mittelstand - 01.05.2024 - 30.11.2026

Herstellung von griinem Methanol aus Biogas durch die Direktsynthese mittels Mikrowellenplasma

Die Elektrifizierung ist eine der Saulen der aktuellen Defossilisierungstrategien insbesondere fiir den Individ-
ualverkehr, was jedoch den Auf- und Ausbau der bestehenden Netzinfrastruktur fir Strom und Wasserstoff
erfordert. Luftfahrt, Schifffahrt und der Guterverkehr lassen sich nicht ohne weiteres Elektrifizieren, sodass die
Branchen auf alternative und regenerative Kraftstoffe setzen. Das geplante Projekt zielt daher auf die Herstellung
von griinem Methanol als klimaneutraler Roh- und Kraftstoff durch ein neuartiges Herstellungsverfahren fiir
Methanol mittels eines Mikrowellenplasmas und der Nutzung von Biogas. Das so gewonnen Methanol kann
direkt als Kraftstoff, in Brennstoffzellen oder zu Kerosin weiterverarbeitet, eingesetzt werden. Durch die geplante
Direktsynthese mittels Mikrowellenplasma soll der energieintensive Zwischenschritt der Synthesegasgewinnung
aus fossilem Erdgas und den damit verbundenen CO,-Emmissionen eliminiert und Energie-/Betriebskosten
signifikant reduziert werden Ziel des Projekts ist deshalb die Entwicklung und Testung eines geeigneten
Mikrowellenplasmareaktors und Demonstration der Direktsynthese von Methanol im LabormaBstab.

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel
Projektbearbeitung: B.Sc. Lucas Schmidt, M.Sc. Jan Paul Walter
Kooperationen: Mercer Stendal GmbH

Forderer: Industrie - 01.10.2024 - 30.09.2026

Selektive Abtrennung von griinem CO2 aus Abgasstromen der Papierindustrie zur Wertschopfung

Das Forschungsprojekt widmet sich der Untersuchung von CO -Absorptions- und -Desorptionsprozessen unter
Einsatz wassriger Amin-Losungen. Ziel ist es, die Effizienz, Stabilitdt und Langzeitbestandigkeit dieser Lésungen
im Rahmen der CO -Abscheidung und -Nutzung (Carbon Capture and Utilization, CCU) zu bewerten. Dies
ist besonders relevant im Kontext der Nutzung von CO -reichen Abgasen aus Biomasseverbrennungsanlagen.
Neben CO enthalten diese Abgase weitere Komponenten wie Sauerstoff (O ), Stickstoffdioxid (NO ),
Schwefelwasserstoff (H S), Schwefeldioxid (SO ), Stickstoff (N ) sowie feine Staube. Diese Begleitstoffe kdnnen
die chemische Stabilitdt und Absorptionskapazitat der verwendeten Amine erheblich beeinflussen.

Die Untersuchungen fokussieren sich auf drei spezifische Amine/Mischungen:  N-Methyldiethanolamin
(MDEA), Ethanolamin (MEA) und Diethylentriamin (DETA). Die Konzentration der Amine wird dabei gezielt
variiert, um den Einfluss unterschiedlicher Bedingungen auf die Absorption und Desorption von CO zu
analysieren. Wahrend der CO -Beladung reagieren die Amine mit dem CO unter Bildung von Carbamaten.

Die Experimente umfassen die systematische Variation mehrerer Parameter, um deren Einfluss auf die Effizienz
der CO -Abscheidung zu untersuchen. Hierzu zdhlen insbesondere die Aminkonzentration, die Temperatur und
die Verweilzeit der Losung im Prozess. Durch die gezielte Veranderung dieser Parameter kénnen optimale
Bedingungen fiir die Absorption und Desorption ermittelt werden. Zudem wird in einem zweiten Schritt
untersucht, wie Stérkomponenten aus Biomasse-Abgasen die CO,-Absorptionskapazitit und die chemische
Stabilitat der Amine beeinflussen.

Die Experimente erfolgen zunichst unter idealisierten Bedingungen mit einem Modellgasgemisch aus 20
% CO und 80 % Stickstoff (N ). Dies erméglicht die detaillierte Analyse der Grundreaktionen und die Ermittlung
optimaler Betriebsparameter ohne Stéreinfliisse. AnschlieBend werden Langzeitexperimente mit ...

Mehr hier



https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-27694

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel

Projektbearbeitung:  Prof. Dr.-Ing. habil. Christof Hamel, Dr.-Ing. Klaus-Peter Kalk, Dr.-Ing. Martin
Gerlach, M.Sc. Adrian Baum

Kooperationen: Leuna-Harza GmbH Leuna

Forderer: Industrie - 01.10.2023 - 30.09.2026

Experimentelle und modellbasierte Studien zur Hydrochlorierung von Glycerin zu Dichlorhydrin

Im Projekt soll die Synthese der Hydrochlorierung von Glycerin zu Dichlorhydrin experimentell und modellbasiert
untersucht werden, um neue, effizientere Reaktoren zu entwickeln und den Gesamtprozess optimieren zu
konnen. Hierfiir soll zunachst eine mechanistische kinetische Modellbildung basierend auf Katalysezyklen inkl.
Modellreduktion, u.a. unter Nutzung operandospektroskopischer Methoden (GC-MS, NMR, FTIR-/Raman-
Spektroskopie), durchgefiihrt werden. Der Einfluss des Stofftransports im voligenden Mehrphasensystem bzw.
dessen Beriicksichtigung in der Modellierung unter Beriicksichtigung realer Feeds inkl.  Verunreinigungen
stehen im Fokus. Neben der Kinetik erfolgt die Ermittlung thermodynamischer Daten wie Gasldslichkeiten,
Reaktionsgleichgewichte und -konstanten, Reaktionsenthalpien und Stofftransportkoeffizienten unter Nutzung
von Gruppenbeitragsmethoden und Messungen im Reaktionskalorimeter RCle.

Die kinetischen und thermodynamischen Modelle, inkl. Parameter, sollen anschlieBend der
simulationsbasierten Auslegung neuer Reaktorkonzepte, inkl. Stofftransportmodell und unter expliziter Beriicksich-
tigung der Warme-/Impulsbilanzen, den Simulationsumbegungen mittels Matlab® und Comsol® zugefiihrt werden.

Eine experimentelle Validierung des praferierten Reaktorkonzepts unter Verwendung von Dosierstrate-
gien sowie Beriicksichtigung von Umlauf- und Rickfiihrstromen ist vorzunehmen. Das Projekt wird durch
eine Gesamtprozessmodellierung, inkl. Rohstoffvorbereitung, Feedkonditionierung, Reaktor, nachgeschaltete
Trennoperationen und Rickfihrstréme, mittels Flow-Sheet-Simulation in AspenPlus abgeschlossen.

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel
Projektbearbeitung:  M.Sc. Igor Gamm, Prof. Dr.-Ing. habil. Christof Hamel
Forderer: Land (Sachsen-Anhalt) - 01.10.2023 - 30.09.2025

Kinetic description of the enzymatic depolymerization of single-grade plastic waste and product
purificaion

The depolymerization of polymers by (bio)chemical methods fundamentally aims at the desired recovery
processes that have repeatedly demonstrated their efficiency through high selectivity even under explicitly mild
reaction conditions. Thus, the depolymerization of single-grade plastic waste with functional backbones, precisely
PET and PEF, for subsequent re-synthesis will be studied together by the Pls Hamel, von Langermann und
Thiele by combining enzymatic and chemical degradation routes with focus on the integrated separation and
(re-) recovery of the degradation products. Novel chemo-enzymatic depolymerization routes of PET and PEF
by tailor-made enzymes (PETase, cutinase, etc.) and combining kinetics and separation processes (membranes,
adsorption) should be investigated.

For a preselected enzyme/solvent system from Jan von Langermann kinetic experiments will be per-
formed with BHET and PET (Trimer) as feeds providing a profound knowledge about the reaction network which
should be used for the kinetic analysis and modelling. Operando spectroscopy is applied for mixture analysis.
The methods and kinetic models derived for PET will then be applied to PEV to prove their applicability. The
data for PEF will be provided by Julian Thiele. The kinetic models derived for free enzymes allow to study and
to suggest new reactor concepts using immobilized enzymes to improve sustainability in the group of Jan von
Langermann.

Besides the depolymerization kinetics suitable separation processes and its combination should be evalu-
ated in order to separate resulting degradation products (PET, PEV, BHET, MHET, Terephthalic acid, etc.).
Therefore, feasibility, application and limits, e.g., of membrane, adsorption and SMB separation technology, will
be studied.

The Pls and scientists financed by the project bring all necessary experimental/numerical methods and



experience needed for a successful investigation. Based on the existing experience in each group, a first ...
Mehr hier

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel
Forderer: EU - EFRE Sachsen-Anhalt - 01.04.2024 - 31.12.2024

Modulares Reaktorsystem fiir die heterogene Katalyse zur Untersuchung industrieller, skalierbarer
Katalysatoren

Der Rohstoffwandel in der Chemischen Industrie bedingt neue Reaktoren und dynamische Prozesse. Die aktuelle
Roadmap Katalyse sowie Reaktionstechnik messen diesem fiir die Zukunft eine hohe Bedeutung bei, um die
gesetzten Nachhaltigkeitsziele zu erfiillen und auch regional wettbewerbsfahig zu sein. Neue, flexible, biobasierte
Rohstoffe mit fluktuierenden Eigenschaften stellen eine besondere Herausforderung fiir die Entwicklung neuer
Katalysatoren und Prozesse dar. Explizit ist hierbei die Deaktivierung und Regeneration teurer edelmetallbasierter
Katalysatoren zu nennen.

Basis fiir die modellbasierte Entwicklung und Optimierung neuer Prozesse ist ein detailliertes Verstand-
nis der Kinetik im Katalysator. Insbesondere bei komplexen Deaktivierungsprozessen durch Verkokung und
periodischer Regeneration ist eine Analyse der zeitlichen/6rtlichen Aktivitat essentiell, um die Dynamik von
Reaktion und Temperaturfronten zu verstehen, die Katalysatorstandzeit und damit die Nachhaltigkeit deutlich
zu erhdhen sowie in den industriellen MaBstab zu skalieren bzw. gezielt zu beeinflussen.

Das im Projekt zu realisierende modulare Reaktorsystem fiir die heterogene Katalyse (Abbildung 1) bi-
etet erstmalig die Moglichkeit einer dynamischen und intrapartikuldren Katalysatorpartikeldiagnostik in der
Katalyse, gekoppelt mit Spektroskopie durchzufiihren und so die Dynamik der Systeme hochaufgelést zu
erfassen bzw. diese unter Verwendung dynamischer Methoden gezielt anzuregen. Folglich kénnen Daten mit
hohem Informationsgehalt bei reduziertem experimentellem Aufwand/Kosten fir die kinetische Analyse und
mechanistische Modellbildung von Katalysatoren erhalten werden. Damit ist der Schliissel zur Auslegung
neuer Reaktorkonzepte, zur Prozessintensivierung, der Erhdhung von Katalysatorstandzeiten im Sinne der
Nachhaltigkeitsstrategie und dem modellbasierten Scale-up gegeben.

Hier setzt das Projekt mit dem Modulares Reaktorsystem in Form dynamischer, experimenteller und

Mehr hier

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel

Projektbearbeitung:  M.Sc. Jan Paul Walter, Prof. Dr.-Ing. habil. Christof Hamel
Kooperationen: OHplus GmbH StaBfurt

Forderer: Industrie - 01.09.2023 - 31.08.2024

Kinetische Studien zur Synthese von Glycerincarbonat aus biobasiertem Glycerin

Durchfithrung von experimentellen und modellbasierten kinetischen Studien zur heterogen katalysierten Umset-
zung von biobasiertem Glycerin mit CO, zu Glycerincarbonat. Stoffliche Fixierung von CO,. Potentialbewertung
und Machbarkeitsstudien.



https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-26866
https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-27265

Projektleitung: Prof. Dr. habil. Christof Hamel

Projektbearbeitung:  Prof. Dr.-Ing. habil. Christof Hamel, Dr.-Ing. Leo Alvarado Perea
Kooperationen: Universidad Auténoma de Zacatecas (UAZ), Mexico

Forderer: Deutscher Akademischer Austauschdienst e.V. (DAAD) - 08.10.2023 - 07.01.2024

Improvement of selective oxidations of green methanol and propane on VOx based catalysts for the
production of sustainable, valuable chemical products including deactivation-regeneration studies

This project aims to support the continuation of a success cooperation between the Chair for Chemical Process
Engineering at OvGU (Prof. Christof Hamel) with Dr.-Ing. Leo Alvarado Perea who works at the Universidad
Auténoma de Zacatecas and at the OvGU from Magdeburg Germany.

During the time of the doctorate studies and more recently, Mr. Alvarado Perea studied a promising
process to produce directly propene from ethene (2010-2021). Since then, we have had a close cooperation
by working in this topic. New and novel processes for producing valuable chemical products are subject of
study and still being new cooperation opportunities. One of the questions that have motivated these new
cooperation options is the catalyst deactivation that has been reported in our previous contributions during the
propene production.Thus, we present this proposal for continuing our successful cooperation by studying two
new promising reactions for producing valuable products, building blocks and platform chemicals.

a) The coupled oxidative and thermal dehydrogenation of propane using VOx-Al,O3 based catalysts,
taking into account catalyst deactivation by coking and periodically regeneration, as bridging technology in
chemical industry.

b) The selective oxidation of bio-based methanol to methylformate (MF), dimethylether (DME) and
dimethoxymethane (DMM) as potential green platform chemicals using VOx/TiO, catalytic systems.

Projektleitung: Prof. Dr. Gunter Saake, Dr.-Ing. Robert Heyer
Projektbearbeitung:  Daniel Walke
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.12.2021 - 30.04.2025

Optimizing graph databases focussing on data processing and integration of machine learning for large
clinical and biological datasets

Graphdatenbanken stellen eine effiziente Technik zur Speicherung und zum Zugriff auf hochgradig

verknlpfte Daten unter Verwendung einer Graphstruktur dar, wie z.B. Verbindungen zwischen Messdaten
zu Umweltparametern oder klinischen Patientendaten. Die flexible Knotenstruktur macht es einfach, die
Ergebnisse verschiedener Untersuchungen hinzuzufiigen. Dies reicht von einfachen Blutdruckmessungen utber
die neuesten CT- und MRT-Scans bis hin zu hochauflésenden Omics-Analysen (z.B. von Tumorbiopsien,
Darmmikrobiom-Proben).  Allerdings wird das volle Potenzial der Datenverarbeitung und -analyse mittels
Graphdatenbanken in biologischen und klinischen Anwendungsfillen noch nicht vollstindig ausgeschopft.
Insbesondere die riesige Menge an miteinander verbundenen Daten, die geladen, verarbeitet und analysiert
werden missen, fihrt zu zu langen Verarbeitungszeiten, um in klinische Arbeitsabldufe integriert werden zu
kénnen. Um dieses Ziel zu erreichen sind neuartige Optimierungen von Graph-Operatoren sowie eine geeignete
Integration von Analyseansatzen notwendig.

Dieses Projekt zielt darauf ab, die oben genannten Probleme in zwei Richtungen zu l6sen: (i) Vorschlag
geeigneter Optimierungen fiir Graphdatenbank-Operationen, auch unter Einsatz moderner Hardware, und(ii)
Integration von Algorithmen des maschinellen Lernens fiir eine einfachere und schnellere Analyse der biologischen
Daten. Fiir die erste Richtung untersuchen wir den Stand der Technik von Graphdatenbanksystemenund deren
Speicherung sowie ihr Verarbeitungsmodell. AnschlieBend schlagen wir Optimierungen fiir effiziente

operationale und analytische Operatoren vor. Fiir die zweite Richtung stellen wir uns vor, Algorithmen des
maschinellen Lernens ndher an ihre Datenlieferanten - die Graphdatenbanken - heranzubringen. Zu diesem
Zweck futtern wir in einem ersten Schritt die Algorithmen des maschinellen Lernens direkt mit dem Graphen als
Eingabe, indem wir geeignete Graphenoperatoren entwerfen. In einem zweiten Schritt ...

Mehr hier



https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-25342

Projektleitung: Dr.-Ing. Robert Heyer, Prof. Dr. Gunter Saake
Projektbearbeitung:  MSc. Daniel Micheel, MSc. Daniel Walke

Kooperationen: Gunter Saake

Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.12.2021 - 30.11.2024

Optimizing graph databases focussing on data processing and integration of machine learning for large
clinical and biological datasets

Graphdatenbanken stellen eine effiziente Technik zur Speicherung und zum Zugriff auf hochgradig

verknlpfte Daten unter Verwendung einer Graphstruktur dar, wie z.B. Verbindungen zwischen Messdatenzu
Umweltparametern oder klinischen Patientendaten. Die flexible Knotenstruktur macht es einfach, dieErgebnisse
verschiedener Untersuchungen hinzuzufiigen. Dies reicht von einfachen Blutdruckmessungeniiber die neuesten CT-
und MRT-Scans bis hin zu hochauflésenden Omics-Analysen (z.B. von Tumorbiopsien,Darmmikrobiom-Proben).
Allerdings wird das volle Potenzial der Datenverarbeitung und -analyse mittelsGraphdatenbanken in biologischen
und klinischen Anwendungsfallen noch nicht vollstindig ausgeschopft.Insbesondere die riesige Menge an
miteinander verbundenen Daten, die geladen, verarbeitet und analysiertwerden missen, fiihrt zu zu langen
Verarbeitungszeiten, um in klinische Arbeitsablaufe integriert werdenzu kénnen. Um dieses Ziel zu erreichen sind
neuartige Optimierungen von Graph-Operatoren sowie eine

geeignete Integration von Analyseansatzen notwendig.

Dieses Projekt zielt darauf ab, die oben genannten Probleme in zwei Richtungen zu l8sen: (i) Vorschlag
geeigneter Optimierungen fiir Graphdatenbank-Operationen, auch unter Einsatz moderner Hardware, und(ii)
Integration von Algorithmen des maschinellen Lernens fiir eine einfachere und schnellere Analyse der
biologischenDaten. Fiir die erste Richtung untersuchen wir den Stand der Technik von Graphdatenbanksystemen
und deren Speicherung sowie ihr Verarbeitungsmodell. ~ AnschlieBend schlagen wir Optimierungen fir
effizienteoperationale und analytische Operatoren vor. Fiir die zweite Richtung stellen wir uns vor, Algorithmen
desmaschinellen Lernens naher an ihre Datenlieferanten - die Graphdatenbanken - heranzubringen. Zu
diesemZweck fiittern wir in einem ersten Schritt die Algorithmen des maschinellen Lernens direkt mit dem
Graphenals Eingabe, indem wir geeignete Graphenoperatoren entwerfen. In einem zweiten Schritt integrieren wir

Mehr hier

Projektleitung: apl. Prof. Dr.-Ing. habil. Reza Kharaghani

Projektbearbeitung:  MSc. Enqi Liu

Kooperationen: Prof. Alba Dieguez Alonso; Prof. Viktor Scherer, Ruhr-Universitat Bochum
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.08.2024 - 31.07.2028

Adaptive pore network modelling and experiments of thermochemical processes in single porous particles

A crucial component in the development of DEM/CFD computational tools to describe the thermochemical
behaviour of bulk solids are the single particle models for DEM. Only with accurate single particle models,
particle conversion and/or particle product qualities can be reliably predicted at the outlet of industrial reactors.
The complexity in the description lies in the fact that at particle scale chemistry and transport compete at similar
time scales.

Project B4 is driving the advancement in the modelling of reactive processes at particle level, with a
primary focus on biomass pyrolysis and char conversion as model reactive systems in FP2. Biomass conversion
has been selected as it can serve as a highly complex model system for DEM single particle models including
heterogeneous reactions, change of particle shape and pore structure, as well as anisotropic intra-particle
transport properties. As methodological approach to develop sophisticated single particle models, a novel,
one-of-a-kind simulative-experimental framework will be derived. This framework will be sustained on three
pillars: the development of adaptive pore network models (PNM), the parametrisation of continuum models
(CM) based on effective transport, chemical, and morphological properties derived from the highly resolved PNM
simulations, and the provision of measurement data that facilitate the bridging of scales from PNM to CM.

10


https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-25341

Projektleitung: apl. Prof. Dr.-Ing. habil. Reza Kharaghani

Kooperationen: Nestlé, Switzerland; Merck Group; Carbion Innovation Centre; Danone Nutricia Re-
search; International Fine Particle Research Institute
Forderer: Sonstige - 01.09.2023 - 31.08.2026

Modeling porosity development during drying of porous systems

The formation and development of pores in porous systems during drying processes are attributed to multiple
adjoining and competitive mechanisms. This project seeks to develop computational models that can capture
these mechanisms and can be used to reliably describe a variety of formulations and dryers, relating the final
pore structure to formulation properties and process variables.

Projektleitung: apl. Prof. Dr.-Ing. habil. Reza Kharaghani
Projektbearbeitung:  Dr.-Ing. Lu Xiang, MSc. Chen Jing
Forderer: Stiftungen - Sonstige - 01.06.2022 - 31.05.2026

Drying of thick porous media simulated through integrating pore network models and machine learning
algorithms

A key pillar of the project is to work out an overarching methodology that jointly leverages pore
network models and supervised machine learning techniques. A methodology as such will aid simulations
of drying in thick porous media, but also thermo-chemical processes (such as pyrolysis) in thermally-thick particles.

Projektleitung: apl. Prof. Dr.-Ing. habil. Reza Kharaghani
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.11.2022 - 31.10.2025

Continuum model with gas-liquid interfacial area for evaporation in porous media

The drying kinetics of porous materials is influenced by the liquid-gas interfaces (menisci) developed and
displaced in the course of drying. This project seeks to incorporate the liquid-gas interfacial area into continuum
models of drying by combination of state of the art of pore network modeling, pore network simulations, and
new experiments.

Projektleitung: MSc. Biirger Johannes, apl. Prof. Dr.-Ing. habil. Reza Kharaghani
Kooperationen: Dr. Maciej Jaskulski, TU Lodz
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.05.2022 - 30.06.2025

Mechanism of agglomeration in spray drying with the fine particle recirculation

Powders manufactured by spray drying often require an additional enlargement step, which is mainly carried out
either outside the drying tower or by recycling dry undersized particles into the drying tower. In this project,
we advance the knowledge in the enlargement of powders in spray drying with fines return, targeting both the
process quality and product quality. An efficient prediction tool within a computational fluid dynamics (CFD)
framework is constructed and assessed by means of spatially and temporally resolved pilot-scale plant experiments.

11



Projektleitung: apl. Prof. Dr.-Ing. habil. Reza Kharaghani

Projektbearbeitung:  MSc. Xiang Lu

Kooperationen: Prof. Viktor Scherer, Ruhr-Universitat Bochum

Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.07.2020 - 30.06.2024

Adaptive pore network modelling of thermochemical processes in single porous particles

A single particle model with high accuracy is central to DEM/CFD simulations of a bed packed with a population
of thermally-thick solid particles and exposed to a thermal process (such as drying) or a thermochemical process
(such as calcination, pyrolysis, or combustion). A model as such must essentially account for heat and mass
transfer within a single porous particle, morphological changes of its pore structure, chemical reactions and the
connection to the particle’s fluid-solid surroundings. Project B4 aims at performing a major breakthrough in
the modelling and simulation of these porescale phenomena at the level of a single particle and under realistic
process conditions. This project will concentrate on microscopic discrete and macroscopic continuum modelling
as well as on experimental characterisation of the drying and calcination processes. Discrete models will be
developed based on first principles. Since the pore size will change over time due to thermal stress (shrinkage
during drying) or chemical reactions (consumption of solid phase), the pore structure must be traced over time
and updated accordingly. Full consideration of structural changes is one of the major advances that will be made
with the help of adaptive discrete pore network models - a new family of discrete models. Model extensions shall
be made to account for internal temperature gradients and unstructured networks with physically realistic pore
structures. The interior pore structure and volumetric change of a particle will be characterised by techniques
such as u-CT imaging. Pore-scale phenomena are directly accessible by discrete models. This fact will be used to
revisit the classical continuum models, taking inputs from representative discrete pore network simulations and
feeding effective parameters to a macro-scale continuum model. To endow the continuum model with predictive
capabilities, high-quality and trustworthy gravimetric measurements will be conducted for single particles ...
Mehr hier

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Kai Sundmacher
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.10.2023 - 30.09.2027

"Mehrstufige katalytische Produktionssyysteme fiir die Feinchemie durch integriertes Design von
Molekiilen, Materialien und Prozessen (IMPD4Cat)”

Kooperationsprojekt in der Forschergruppe 5538 Mehrstufige katalytische Produktionssysteme fiir die Feinchemie
durch integriertes Design von Molekiilen, Materialien und Prozessen.

Teilprojekt SP6
"Integriertes computergestiitztes Molekiil-, Material- und Prozessdesign fiir die mehrstufige katalytische
Umwandlung von Olefinen in alpha-Aminosduren und beta- Aminoalkohole

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Kai Sundmacher, Prof. Dr.-Ing. habil. Kai Sundmacher
Forderer: Land (Sachsen-Anhalt) - 01.06.2023 - 31.12.2025

Smart Process Systems for a Green Carbon-based Chemical Production in a Sustainable Society
Smart Process Systems for a Green Carbon-based Chemical Production in a Sustainable Society

The SmartProSys research initiative aims to replace fossil raw materials in chemical production with
renewable carbon sources, thus contributing to a carbon-neutral society. It follows a system-oriented strategy
and investigates resource-efficient degradation and synthesis strategies at process level, intelligent catalytic
conversions at molecular level, and economic and societal impacts at a higher system level. The complexity
of the system requires the development of powerful computational and machine learning methods for
the design, simulation, optimization and control of the system. SmartProSys involves researchers from the
fields of systems-oriented process engineering, chemistry, mathematics, logistics, political science, and psychology.
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https://forschung-sachsen-anhalt.de/project/-24576

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Kai Sundmacher
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.01.2023 - 31.12.2025

Autonome Regelung einer Prozesskette zur CO2-Karbonisierung unter Verwendung von Bergbauabfillen

Das Ziel des Projekts ist die Entwicklung einer autonomen und selbst-lernenden Prozesskette, um aus CO2

und Bergbauabfallen (iber die Karbonatbildung einen schwer I8slichen Feststoff herzustellen. Dabei werden in
vier Schritten

1. Calcium- und Magnesiuminonen aus dem Mineral herausgelést, 2. die entstandene Suspension filtriert,

um 3. in der wassrigen Losung bei einem pH-Wechsel-Prozess unter Zugabe von CO2

die gezielte Bildung von Calciumkarbonat und Magnesiumkarbonat hervorzurufen und dann 4. die Feststoffe
abzuzentrifugieren.

Dabei soll der Prozess auch bei Anderungen in den Anfangs- und Randbedingungen autonom

die optimalen Bedingungen zur gezielten Herstellung der Feststoffe finden und einstellen,

um damit die gewiinschten Produkteigenschaften zu erzielen und moglichst wenig Energie zu verbrauchen.

Das Projekt ist eingebettet in den SPP2364 und wird gemeinsam mit Kollegen am KIT Karlsruhe und der TU
Kaiserslautern bearbeitet.

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Kai Sundmacher, Dr. Andreas Voigt
Kooperationen: TU Kaiserslautern; KIT Karlsruhe
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.12.2022 - 31.12.2025

Autonome Regelung einer Prozesskette zur Karbonatbildung aus CO2 unter Einsatz von Bergbauabfallen

Eine Prozesskette, beginnend mit der Auslésung von Calcium und Magnesium aus Begbauabfillen mit sauren
Loésungen, der Filtration der Suspension bis hin zur Endverarbeitung der Losung in einem pH-Wechsel-Prozess
unter Einsatz von CO2 unter héherem Druck und Zugabe von Base zur gezielten Herstellung von Calcium-
und Magnesiumkarbonat als schwerloslichen Fallungsprodukten soll unter wechselden Bedingungen der
Ausgangsmeatrialien und Prozessumgebung optimal gesteuert und autonom geregelt werden. In Kooperation mit
der TU Kaiserslautern (Regelung) und des KIT (Auslésung und Filtration) soll in Magdeburg im Rahemn des
SPP2364 der komplexe Prozess in einer Miniplant als Pilotanlage aufgebaut, detailliert untersucht und optimiert
werden.

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Evangelos Tsotsas

Projektbearbeitung:  MSc. Neda Kazemi, MSc. Simson Rodrigues

Kooperationen: Dr. Nicole Vorhauer-Huget; Prof. Viktor Scherer, Ruhr-Universitdt Bochum
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.07.2020 - 30.06.2028

Contact heat transfer and heat conduction in packed beds of edged particles

A central parameter of thermal DEM is the particle-particle heat transfer coefficient during binary contacts.
Contact heat transfer is important for thermochemical processes in particle systems, but, commonly calculated
by simplified models, the validity of which is questionable even in case of equally sized spheres. Any reliable
background is missing in case of polyhedral particles, despite of many applications in practice. The project aims
at a new and more reliable way of predicting the heat transferred when particles come for a certain period of
time in contact with each other from effective packed bed thermal conductivity. Therefore, effective packed bed
thermal conductivity investigated by experiments and simulations for a wide range of different polyhedral particles.
On this basis new correlations for the prediction of effective thermal conductivity for arbitrary materials that
consist of polyhedron-like particles are developed. The transition to particle-particle heat transfer coeffiecients
is calibrated by experiments in a small rotary drum. Binary mixtures of particles that differ in size, shape, or
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conductivity are also considered. Packed bed porosity and the relative area of flat interparticle contacts is derived
from X-ray u-CT imaging results. Interstitial packed bed morphology, including pore size variability, is considered.

Projektleitung: MSc. Subash Reddy Kolan, Prof. Dr.-Ing. habil. Evangelos Tsotsas

Kooperationen: MSc. Rui Wang, supportes by CSC (Chinese Scholarship council), on agglomerate
generation and characterization; Dr. Stutee Bhoi, supported by AvH (Alexander von
Humboldt Foundation) on advanced population balance and Monte Carlo modeling
of agglomeration

Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.10.2021 - 30.09.2027

Hetero-aggregation of fluidized nanoparticles and solid-containing aerosol droplets

The project aims at mixing in fluidized bed very small particles (nanoparticles or submicron particles) of different
composition to hetero-agglomerates, which may additionally be encapsulated or coated with the help of aerosol
droplets that contain embedding solid material. In this way, binary or ternary particulate composites of extremely
finely dispersed constituents are produced. Instead of conventional fluidization, special spouted bed equipment
with adjustable air inlet is used for processing. High-velocity air inlet jets help to shift the dynamic equilibrium
between aggregation and breakage towards smaller and stronger agglomerates in this kind of equipment.
Regarding the characterization of agglomerates, new methods to reconstruct 3D agglomerate structure from 2D
imaging data are developed. In this frame, the level of sub-agglomerate mixing can be identified and pushed
towards individual nanoparticles by use of non-flame, i.e. not sintered, raw material. To describe the process,
novel population balances and discrete models are used. Hetero-agglomerate conductivity (thermal, electrical) is
measured and modelled.

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Evangelos Tsotsas, Ali Kaabi Fallahyehasl
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 16.10.2023 - 15.10.2026

Incipient spray fluidized bed agglomeration at the border to coating

The project aims to track the border between spray fluidized bed agglomeration and coating, which are the
important key processes for advanced particle engineering. We will investigate experimentally agglomeration
in the vicinity of this border (borderline agglomeration), focusing on the starting period of it (incipient
agglomeration), in which dimers (to single particles stacked together) are formed from primary particles. The
main focus is on simplest agglomerate structure and clearest conditions of spray fluidized bed agglomeration
process. The process will also be described by modeling. Here, we can capitalize on own Monte Carlo models,
which are stochastic and discrete, able of representing micro-scale events and processes. The goal is to radically
improve these models. So the crucial model constituents will be revised, namely the sub-models for breakage
and drying, based on separate experiments without spraying (for breakage) or without binder in the spray (for
drying). The criterion for aggregation or rebound after wet collision will also be revisited, though still based
on normal momentum dissipation. The improved model will provide direct and unconditional access to the
agglomeration-coating border, making regime maps obsolete.

Projektleitung: MSc. Aisel Ajalova, Prof. Dr.-Ing. habil. Evangelos Tsotsas

Kooperationen: Prof. Achim Kienle, OvGU Magdeburg; Prof. Andreas Biick, Friedrich-Alexander
University Erlangen-Nuremberg

Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 15.12.2022 - 14.11.2025

Autonomous structure formation rocesses in spray fluidized bed agglomeration

Recent progress in spray fluidized bed agglomeration enables to model kinetics and particle formation during
the process. With minimal amount of empirical information on the influence of operating conditions on fractal
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dimension, agglomerates can be produced in silico, even printed out in 3D. Such advanced technologies shall
be applied to the continuously operated process, in combination with new methods for inline monitoring and
automatic control. The goal is to automatic control. The goal is to autonomously run the process towards
desired agglomerate structures and structure-dependent end-user properties.

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Evangelos Tsotsas

Projektbearbeitung:  MSc. Supriya Bhaskaran

Kooperationen: Dr. Nicole Vorhauer-Huget; Dr. Tanja Vidakovic-Koch, MPI Magdeburg
Forderer: Sonstige - 01.11.2020 - 31.05.2025

Lattice Boltzmann modeling of gas-liquid distribution in anodic transport layer during water electrolysis

Transport phenomena in electrochemically relevant thin porous layers are key for the further development of
environmentally friendly energy production technologies. In case of water splitting by electrolysis, wetting
and drying of the anodic transport layer are of special importance. Those processes are here investigated by
the Lattice Boltzmann method, which allows for computation on the real porous structure, reconstructed by
micro-CT. The research is complementary to a parallel project that uses pore network modeling.

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Evangelos Tsotsas, Dr.-Ing. Kaicheng Chen

Kooperationen: Dr. Fabian Sewerin, Fakultat fir Verfahrens- und Systemtechnik; Prof. Berend van
Wachem, OVGU, Fakultat fiir Verfahrens- und Systemtechnik Institut fiir Verfahren-
stechnik Lehrstuhl Mechanische Verfahrenstechnik; Prof. Alba Dieguez Alonso

Forderer: Land (Sachsen-Anhalt) - 01.07.2023 - 31.12.2024

Design of Novel Fluidized Bed Processes for Plastics Recycling

Pyrolysis has is a most promising pathway for chemical (tertiary) recycling of end-of-life plastics, especially
when separation of the different fractions is challenging and costly or when the plastics are contaminated with,
e.g., biowaste. However, the process poses significant challenges, such as: (i) the melting of plastics before
conversion and coking leading to upstream and downstream clogging problems, (ii) the emission of dioxins and
other chlorinated organic compounds, or (iii) the high oxygen content of bio-oils, requiring important upgrading
in the case of biomass pyrolysis.

This project is part of the research initiative SmartProSys -Smart Process Systems for Sustainable
Chemical Production at Otto von Guericke University Magdeburg. The aim is to develop a novel and flexible
method, based on fluidized bed technology, for the co-pyrolysis of biomass and plastic waste to produce useful
raw products. The development of this new process needs to be based on the detailed modeling of the chemical
and physical phenomena involved in the conversion process in conjunction with the complex behavior inside a
fluidized bed. Special attention needs to be put on the physico-chemical properties and morphology of the used
feedstock, as well as their evolution during the conversion process.

Projektleitung: MSc. Akbas Serap, Prof. Dr.-Ing. habil. Evangelos Tsotsas
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.10.2021 - 31.12.2024

Ultrathin coating of fluidized particles by means of aerosol

Coated particles for various applications are usually produced by spraying solid-containing liquid on mechanically
agitated or fluidized cores. Every spray droplet which is deposited on the surface of a core particle leaves
behind a solid remnant after evaporation of the solvent or suspension liquid (preferably water). Each such
deposit is a building block (BB) of the coating layer. However, spray droplets are quite large (typically 40 um
with two-fluid nozzles) in present technology, so that BBs are also large, resulting in coarse and thick coating.
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Radically thinner and finer resolved coating layers (down to the nanoscale) could be produced on fluidized
particles by using aerosol (with droplet diameters around 1 pum or less) instead of common spray. Feasibility
of the respective aerosol fluidized bed (AFB) coating process has recently been shown by a proof-of-principle
experiment. On this basis, the present project aims at a thorough scientific investigation of the novel AFB
process. This includes batch coating experiments with variation of operating parameters, materials, as well
as aerosol generation and entrance conditions. The quality of coated particles is characterized thoroughly
by scanning electron microscopy and various image analysis techniques in regard of intra-particle coating
thickness distribution, inter-particle coating thickness distribution, average porosity, porosity distribution, and
pore size distribution. Supported by such unique data, a stochastic (Monte Carlo) model is developed and
parameterized to accurately simulate the buildup of coating layers on single particles and in the population of
particles; Moreover, in the surface coverage period (possibly with island growth) and later on (in the coating
layer growth period). Finally, measurements are conducted and a model is developed to predict solids yield of
the process, which is equivalent to the efficiency of the fluidized bed in filtering aerosol droplets out of the gas flow.

Projektleitung: Prof. Dr.-Ing. habil. Evangelos Tsotsas

Projektbearbeitung:  MSc. Haashir Altaf

Kooperationen: Dr. Nicole Vorhauer-Huget; Dr. Tanja Vidakovic-Koch, MPI Magdeburg
Forderer: Land (Sachsen-Anhalt) - 01.09.2019 - 30.06.2024

Pore network modeling of the anode porous transport layer of water electrolysers

Transport and distribution of water in conjunction with the oppositely occurring transport of oxygen in the
anodic porous transport layer (PTL) restrain crucially the performance of water electrolysers. To remove such
limitations pore network models of the PTL will be developed. Pore networks will first be generated (based
on 3D X-ray pu-CT data) and validated for real materials. Then, systematic pore network simulations will be
conducted to track modifications of the internal structure that would be beneficial for performance. Validation
experiments will be provided by a joint experimental project.Discrete simulation results that can be used for
deriving effective transport parameters for continuum modelling will be delivered to it.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.07.2023 - 30.06.2028

SFB 287 FP2 BulkReaktion - Teilprojekt C5

Das Ziel von Projekt C5 ist die Entwicklung, Ableitung und Validierung neuer Modelle fiir eine prazisere
Kopplung zwischen Fluid und Partikeln in DEM/CFD-Frameworks, wobei die heterogene und anisotrope Struktur
lokaler Partikelpackungen beriicksichtigt wird. Hierfiir werden aufgeléste Simulationen von Partikelpackungen
durchgefiihrt, die folgende Aspekte umfassen: i) Partikel mit variierenden GrdBenverteilungen, ii) nicht-isotherme
Strémungen und iii) bewegte Partikel. Diese Erweiterungen stellen eine natiirliche Weiterentwicklung unserer
numerischen Werkzeuge dar und sind von hoher Relevanz fiir die Forschungsgemeinschaft im Bereich DEM/CFD.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.07.2023 - 30.06.2028

SFB 287 FP2 Bulk-Reaktion - Teilprojetkt C2

Strémungsmischung, Warmeiibertragung und chemische Reaktionen in Festbett- und bewegten Bettreaktoren.
Das Projekt C2 untersucht die Strahlausbreitung in Festbett- und bewegten Bettreaktoren, die fiir zahlreiche
Anwendungen in der chemischen und energieverfahrenstechnischen Industrie von Bedeutung sind, z. B. in
katalytischen Festbettreaktoren, Pelletheizungen, Schachtéfen und Rostfeuerungssystemen. Die experimentellen
Ergebnisse werden mit numerischen Simulationen verglichen, um die Validierung durchzufiihren und Fehler in den

16



verschiedenen Mittelungsansitzen der DEM/CFD-Modellierung zu quantifizieren. Zudem werden PR-DNS- und
DEM/CFD-Simulationen mit den neuen Partikelkonfigurationen aus FP2 fortgesetzt, um Fehler in bestehenden
DEM/CFD-Ansatzen zu identifizieren und verbesserte Mittelungsverfahren zu entwickeln. Diese Simulationen
adressieren auch den Warmeiibergang und tragen zur Weiterentwicklung des DEM /CFD-Rahmenwerks bei.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.10.2024 - 30.09.2027

Zwei-, Drei-, und Vier-Wege-Kopplung suspendierter langlicher Partikel in turbulenten Stromungen

Das Projekt befasst sich mit der Entwicklung praziser Modelle zur Beschreibung des Verhaltens nicht-spharischer
Partikel in turbulenten Mehrphasenstrémungen, die in industriellen Prozessen haufig auftreten.

Ziel ist es, die bisherige Annahme sphéarischer Partikel zu iiberwinden, da sie oft zu ungenauen Ergeb-
nissen fiihrt. Mit einem Euler/Lagrange-Ansatz, der LES- und RANS-Methoden integriert, sollen Rickwirkungen
der Partikel auf die Stromung, fluiddynamische Wechselwirkungen und Partikelkollisionen beriicksichtigt werden.
Die Modelle basieren auf grundlegenden physikalischen Prinzipien und werden mittels partikelaufgeloster direkter
numerischer Simulationen (PR-DNS) abgeleitet. Die Ergebnisse sollen die Vorhersage und Optimierung von
Prozessen mit nicht-spharischen Partikeln deutlich verbessern.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.01.2024 - 31.12.2026

Nachwuchsgruppe im Emmy Noether-Programm (2. Forderphase)

Sowohl Staubflammen als auch industrielle Zellkultivierungen weisen haufig Tragerstromungen auf, die turbulent
sind. Turbulenz ist dabei eine scheinbar zuféllige Bewegung des Tragerfluids, die von kleinen Stérungen
hervorgerufen wird. Da Turbulenz den kleinskaligen Impuls-, Stoff- und Warmeaustausch zwischen dem
Tragermedium und den dispergierten Partikeln beeinflusst, liegt unser Fokus im zweiten Forderabschnitt
auf der Frage, wie sich diese Beeinflussung im Mittel auf groBskalige VorhersagegréBen wie beispielsweise
die OxidpartikelgroBenverteilung oder die Zellanzahl auswirkt? ~ Zur Beantwortung dieser Frage wird die
Bewegungsgleichung, die das Verhalten der Partikelpopulation beschreibt, in eine lbergeordnete statistische
Beschreibung eingebettet. Ein Vorteil dieses geschachtelten Ansatzes ist, dass Ausdriicke fiir chemische
Reaktionen und fiir den Gas-Partikel Stoff- und Warmeaustausch, die in laminaren Strémungen bestimmt wurden,
gliltig bleiben und geschlossen behandelt werden konnen.

Das vollstandige Modellierungsrahmenwerk wird schlieBlich eingesetzt, um den Schadstoff- und Oxidpar-
tikelausstoB einer turbulenten Staubflamme zu beurteilen und sowohl die rdumliche Mikrotragerverteilung in
einem Bioreaktor als auch mogliche Substratlimitierungen vorherzusagen. Zu Validierungszwecken ziehen wir
dabei Vergleiche mit existierenden experimentellen Messungen heran.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem, Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.01.2023 - 31.12.2025

Nichtlineare Kapillarsysteme mit tensidebeladenen Grenzflachen

An Fluidgrenzflaichen adsorbierte oberflaichenaktive Substanzen sind allgegenwartig und das Verstandnis
ihres subtilen, aber oft dominanten Einflusses ist daher fiir eine Vielzahl von technischen Anwendungen
und Naturphdnomenen von zentraler Bedeutung. Theoretische Untersuchungen zur physikalisch-chemischen
Hydrodynamik von Kapillarsystemen mit Tensiden beschrankten sich bisher iberwiegend auf einfache Tenside,
Falle ohne Topologiednderungen und kleine Reynolds-Zahlen. Infolgedessen gibt es kein umfassendes Verstandnis
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des Einflusses von Oberflachenviskositat und Tragheit, der in technischen Anwendungen von der Biotechnik
bis zur Fertigung wichtig ist, in Kapillarsystemen einschlieBlich Anderungen der Grenzflichentopologie. Dieses
Projekt untersucht die grundlegenden physikalischen Mechanismen, die mit dem nichtlinearen Verhalten von
tensidbeladenen Kapillarsystemen verbunden sind, und konzentriert sich auf den subtilen, aber wichtigen Einfluss
der Oberflachenviskositat sowie die Entwicklung von Kapillarinstabilitdten und -fragmentierung.

Dies wird zu einem detaillierteren Verstindnis der Wechselwirkung von Oberflachenviskositat und
Tragheit mit der oberflaichenspannungsdominierten Grenzflichenbewegung und ihrer Auswirkungen auf
Topologiednderungen in Kapillarsystemen iiber einen weiten Bereich von Langenskalen beitragen. Um diese
Stréomungen zu untersuchen, werden wir neue numerische Methoden zur Simulation von Grenzflachenstrémungen
mit unléslichen Tensiden und Oberflachenviskositat im Bereich der Kontinuumsmechanik entwickeln, die,
integriert in modernste numerische Simulationswerkzeuge, einen rationalen rechnerischen Rahmen fiir die genaue
Modellierung oberflachenaktiver Substanzen stellen werden.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem, Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.11.2022 - 31.10.2025

Optimierung des Betriebs von Wirbelschichtverfahren mittels maschinellen Lernens

Wirbelschichtverfahren sind die Basis fiir viele Anwendungen, bei denen eine schnelle Vermischung, Warme-
und Stoffiibertragung zwischen Gas und Feststoffpartikeln erforderlich ist. lhre Leistung hangt weitgehend
von der Blasendynamik ab: aufsteigende Blasen treiben die Feststoffzirkulation an und verbessern den Gas-
Feststoff-Kontakt erheblich, wodurch Misch-, Reaktions- und Transporteigenschaften verbessert werden. Dabei
werden bisher fast alle Wirbelschichten mit einem gleichférmigen Gasstrom betrieben. Aktuelle wissenschaftliche
Arbeiten zeigen jedoch, dass der Betrieb einer Wirbelschicht mit einer alternierenden Gasstromung (z.B.
sinusformige

Gasfluidisierungsgeschwindigkeit) zu unterschiedlichen Blasenmustern und -dynamiken fiihrt. Ziel dieses Projekt
ist es, die Blasen in einer Wirbelschicht durch Anwendung von Methoden der Kiinstlichen Intelligenz

(KI) wie evolutionire Algorithmen und genetische Programmierung zu kontrollieren.  Wir werden unsere
Wirbelschicht im LabormaBstab mit Kamerasystem und Berechnungsmodellen im Euler-Euler- und Euler-
Lagrange-Verfahren verwenden, um die Dynamik von Blasen in der Wirbelschicht zu erfassen, wahrend die
Wirbelgasgeschwindigkeit raumlich und zeitlich variiert wird. Zunachst werden diese Ergebnisse verwendet, um
das optimale Zuflusssmuster fiir gegebene Zielfunktionen zu finden.

Die Herausforderung fiir die KI-Algorithmen besteht darin, das richtige Gleichgewicht zwischen den zeitintensiven
experimentellen Daten und den Simulationsdaten zu finden, um das erforderliche Fluidisierungsgeschwindigkeit-
sprofil effizient bereitzustellen. Dariiber hinaus werden wir mehrere widerspriichliche Zielfunktionen mithilfe von
multikriteriellen Optimierungsalgorithmen betrachten. Zweitens werden die KI-Algorithmen verwendet, um durch
Steuerung und Kontrolle des Geschwindigkeitsprofils eine optimale BlasengréBe und Dynamik zu erhalten. Die
Moglichkeit, das Verhalten der Blasen in einer Wirbelschicht zu kontrollieren, erméglicht die Verbesserung ...
Mehr hier

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Land (Sachsen-Anhalt) - 01.08.2022 - 30.06.2025

Understanding the role of particle shape in gas-solid processes (1.-3. Forderphase)

Das Projekt widmet sich der Entwicklung eines umfassenden Simulationsframeworks, basierend auf CFD-DEM,
zur Modellierung der Kunststoffpyrolyse in Wirbelschichtreaktoren, einem vielversprechenden Ansatz zur
Bewaltigung der Herausforderungen des Kunststoffrecyclings.

Waéhrend experimentelle Studien aufgrund begrenzter Einblicke in mikro- und mesoskalige physiko-
chemische Wechselwirkungen nur eingeschrankte Erkenntnisse liefern, bietet CFD-DEM eine geeignete Methode
zur Analyse und Optimierung der komplexen Prozesse in Wirbelschichten. Insbesondere adressiert das Projekt
offene Herausforderungen wie das Schmelzverhalten von Kunststoffen, das in Wirbelschichten zu Problemen wie
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Sinterung und Agglomeration fithren kann, die eine De-fluidisierung des Reaktors verursachen. Die chemischen
Reaktionen, Partikelschrumpfung und Schmelzverhalten werden detailliert untersucht, und das Projekt zielt darauf
ab, dass erste valide Simulationsmodell fiir die Kunststoffpyrolyse in Wirbelschichten zu entwickeln. Dieses Mod-
ell soll sowohl zur Optimierung von Reaktorbetrieben als auch zur Férderung einer zirkuldren Wirtschaft beitragen.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem, Berend van Wachem
Forderer: Land (Sachsen-Anhalt) - 01.08.2022 - 30.06.2025

Design of Novel Fluidized Bed Processes for Plastics Recycling

Ziel dieses Projekts ist die Entwicklung eines neuartigen und flexiblen Verfahrens auf Basis der Wirbelschicht-
technologie zur Co-Pyrolyse von Biomasse und Kunststoffabféllen zur Herstellung verwertbarer Rohstoffe.

Die Entwicklung dieses neuen Prozesses muss auf der detaillierten Modellierung der chemischen und
physikalischen Phdnomene des Umwandlungsprozesses mit dem komplexen Verhalten innerhalb eines Wirbelbetts
basieren. Besonderes Augenmerk muss auf die physikalisch-chemischen Eigenschaften und die Morphologie der
verwendeten Rohstoffe sowie auf deren Entwicklung wahrend des Umwandlungsprozesses gelegt werden.

Als erster Schritt wird eine detaillierte Bewertung des Stands der Technik bei der Pyrolyse (Co-Pyrolyse)
von Biomasse und Abfall auf intrinsischer Ebene durchgefiihrt, mit dem Ziel, die relevantesten entwickelten
kinetischen Mechanismen und Parameter zu identifizieren und bisher in der Praxis umgesetzt. Solche Ergebnisse
werden mit den Ergebnissen der Pyrolyse einzelner ausgewahlter Verbindungen und ihrer Mischungen verglichen.
Dies wird die kinetischen Parameter der Umwandlung als Funktion der Rohstoffzusammensetzung und der
Prozessbedingungen liefern und die gleichzeitige ldentifizierung der relevantesten Wissens- und methodischen
Liicken in der Pyrolysemodellierung solch komplexer Mischungen auf intrinsischer und Partikelebene erméglichen.
Dariiber hinaus werden auch die Reaktionswarme und das thermische Verhalten der verschiedenen Materialien
untersucht, insbesondere mit dem Ziel, die Erweichungs- und Schmelzpunkte der Rohstoffkombinationen zu
ermitteln, die zu Agglomerationsproblemen und Verstopfungen fiithren konnen.

Dies wird mit der Bewertung des Stands der Technik zur Pyrolyse

(Co-Pyrolyse) von Kunststoffabfillen und Biomasse auf Reaktorebene kombiniert mit dem Ziel, die relevantesten
Lésungen sowie Prozessbeschrankungen (Sintern, Agglomeration) zu identifizieren , De-fluidisierung, Spannen,
..) in Wirbelschichtreaktoren, die zur Pyrolyse von ...

Mehr hier
Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.12.2021 - 30.11.2024

Verbesserung der Simulation vn groBen, mit dichten Partikeln beladenen Stromungen durch
maschinelles Lernen: ein genetischer Programmieransatz

Mit Partikeln beladene Strdmungen treten in vielen natirlichen und industriellen Prozessen auf, wie zum Beispiel
dem Fluss roter und weiBer Blutkérperchen im Plasma, oder in der Fluidisierung von Biomasse in Wirbelschichten.
In den letzten 40 Jahren haben Wissenschaftler Euler-Lagrange (EL) Simulationen verwendet, um das Verhalten
solcher Strdomungen vorherzusagen.

Die EL-Simulationen stiitzen sich jedoch auf Modelle, um die Wechselwirkung zwischen der Fluidstro-
mung und den individuell verfolgten Partikeln zu beschreiben. Diese Modelle erfordern die sogenannte
“\textit{ungestorte}" Fluidgeschwindigkeit am Ort des Partikels, was der Geschwindigkeit des Fluids entspricht,
wenn der Partikel nicht dort ware. Aktuelle Modelle hierfiir sind sehr rudimentar und die genaue Berechnung
der ungestorten Flissigkeitsgeschwindigkeit ist extrem teuer, da viele zusatzliche, hochaufgeléste Simulationen
desselben Falls erforderlich sind, bei denen jeweils ein Partikel weggelassen wird.

Ziel des Projekts ist es, ein neues Modell fiir die ungestdérte Stromungsgeschwindigkeit bei jedem Par-
tikel zu entwickeln. Dieses Modell basiert auf den Eigenschaften der Stréomung um den Partikel und den
Eigenschaften der umgebenden Partikel. Zur Entwicklung des Modells wird ein Verfahren aus dem Bereich des
iiberwachten maschinellen Lernens verwendet: Genetische Programmierung (GP). GP eignet sich insbeondere fiir
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dieses Projekt, weil es sich nicht um ein “Black-Box" Modell handelt, sondern eine iberpriifbare Gleichung fiir
die ungestorte Stromungsgeschwindigkeit darstellen kann. Diese Gleichung wird durch analytische Lésungen und
hochaufgeldste Simulationen validiert und ermoglicht genaue Simulationen in groBem MaBstab, wahrend nur ein
Bruchteil der Kosten fiir vollstandig aufgeloste Simulationen erforderlich ist.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.10.2021 - 30.09.2024

Modellentwicklung zur Untersuchung dichter partikelbeladener Stromungen auf der Mesoskala

Dichte partikelbeladene Stromungen kénnen in vielen natiirlichen und industrielle Prozessen, wie der Stromung
roter Blutkorperchen im Plasma oder der Fluidisierung von Kohl- oder Biomasspartikel in Wirbelschichten,
vorkommen, um nur einige zu nennen. Diese Stréomungen werden von einem komplizierten Gleichgewicht
zwischen der Stréomung-Wand, Stromung-Partikel, Partikel-Wand, und Partikel-Partikel Wechselwirkungen
gepragt. Die Vorhersage solcher Stromungen mit vollstandig aufgelosten oder direkten numerischen Simulationen
ist normalerweise viel zu rechenintensiv. Mesoskalige Ansatze, wie Euler-Lagrange Partikel Tracking ermoglichen
es, das Verhalten von viel groBeren partikelbeladenen Strémungssystemen als vollstdndig aufgelésten Ansatze.

Sie verwenden jedoch reduzierte Modelle, anstatt die Strdmung um einzelne Partikel aufzulésen, die
derzeit mit sehr strengen Einschrankungen verbunden sind.

Dies ist ein Projekt zur Entwicklung neuartigen volumengefilterten Euler-Lagrange Ansatzes fir die
Vorhersage des Verhaltens dichter partikelbeladener Stromungen auf der Mesoskala. Dieser Ansatz wird die
derzeit bestehende Liicke zwischen vollstandig aufgeldsten Simulationen und klassischem Euler-Lagrange Partikel
Tracking schlieBen. Hierzu werden Modelle entwickelt, um die Kopplung der Partikel mit der Strémung genau zu
beriicksichtigen. Dies wird erreicht, indem in das Model den lokalen Effekt jedes Partikels innerhalb der Stromung
ermittelt und berlcksichtigt wird, wobei auch die Wande beriicksichtigt werden. Der neu vorgeschlagene
Euler-Lagrange Ansatz wird viel genauere Ergebnisse liefern als aktuelle Euler-Lagrange Partikel Tracking
Verfahren, wobei nur ein Bruchteil der Berechnugskosten fiir vollstandig aufgeloste Simulationen benétigt wird.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: EU - HORIZONT 2020 - 01.10.2021 - 30.09.2024

Horizont 2020, Marie S. Curie Individual Fellowships

Das Ziel dieses Projekts ist es, einen neuartigen Rahmen fiir die rechnerisch effiziente und genaue Simulation von
Zweiphasenstromen bereitzustellen, indem die Reihenfolge der Darstellung der Schnittstelle in dem geometrischen
VOF-Verfahren von linear bis quadratisch erhéht wird. Dies ermdglicht einen genauen Transport von dritter
Ordnung, und eine genaue genaue Schitzung der an der Grenzflaiche wirkenden Oberflachenspannungskraft,
wodurch Fehler auf eine Weise reduziert wird, die bisher nicht erreicht wurde. Dartuber hinaus werden diese
Schemata entwickelt, so dass sie auf komplexe Domanen angewendet werden kdnnen, was ebenfalls eine
Begrenzung vorhandener Verfahren ist, die typischerweise nur in der Lage sind, zweiphasige Flisse in rechteckigen
Stréomungsdomanen genau zu simulieren. Das Ergebnis der vorgeschlagenen Forschung ist zweifach. Erstens
erhoht die Reihenfolge der Genauigkeit der vorherrschenden zweiphasigen Durchflussmodelliermethode - das
VOF-Verfahren - ergibt genauere Simulationsergebnisse. Zweitens erlaubt die vorgeschlagene Arbeit auch die
Beriicksichtigung komplexer, realistischer Flussdoméanen.
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Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem, Prof. Dr.-Ing. habil. Manja Kriiger
Projektbearbeitung:  Janett Schmelzer
Forderer: Haushalt - 01.09.2022 - 30.06.2024

Determining the comminution behavior of plastic particles in milling processes

The recycling of plastics is an important issue in terms of environmental sustainability, recyclability and of waste
management. The development of proper technologies for plastic recycling is generally recognized as a priority.
To achieve this aim, the technologies that have been developed and applied in mineral processing can be adapted
to recycling systems. In particular, the improvement of comminution technologies is one of the main actions to
improve the quality of recycled plastics. The aim of this work is to study the comminution processes in milling
for different types of plastic materials.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.01.2022 - 30.06.2024

Einheitliche konservative numerische Berechnungs- methode fiir Grenzflachenstromungen

Der GroBteil der numerischen Methoden fiir die Berechnung von Stromungen mit Grenzflichen wurde bisher
entweder fir inkompressible oder kompressible Fluide entwickelt, was die Leistungsfahigkeit und die moglichen
Anwendungsbereiche und Applikationen stark einschrankt.

Ferner erschweren offene Fragen beziiglich der Massen-, Impuls- und Energieerhaltung von numerischen Methoden
fiir die Berechnung von Grenzflachenstromungen bei allen Stromungsgeschwindigkeiten die Anwendung moderner
Berechnungsmethoden in Forschung und Entwicklung, fiir Anwendungen die von der Treibstoffeinspritzung in
Flugzeugtriebwerken bis hin zur StoBwellenlithotripsie fiir die Behandlung von Nierensteinen reichen.

Das vorrangige Ziel dieses Forschungsprojekts ist die Entwicklung einer neuen einheitlichen numerischen
Berechnungsmethode welche die Simulation von Grenzflichenstromungen bei allen Geschwindigkeiten, mit
Machzahlen von M=0 bis M »1, inklusive Grenzflachenstrémungen bei denen kompressible und inkompressible
Fluide miteinander in direkter Wechselwirkung stehen, zum ersten Mal mit dem gleichen konservativen
numerischen Berechnungsmodell ermdglichen.

Die vorgeschlagene Forschung konzentriert sich dabei auf zentrale Aspekte des Berechnungsalgorithmus,
neue numerische Methoden und die relevanten Erhaltungsfehler, wodurch wichtige derzeitige Liicken in der
Fachliteratur beziiglich der Massen-, Impuls- und Energieerhaltung fiir Grenzflachenstrémungen, auch mit Ober-
flachenspannung, und der thermodynamischen Modelle fiir kompressible-inkompressible Grenzflachenstromungen
geschlossen werden.

Dariiber hinaus wird eine systematische Studie zum Einfluss und der Bedeutung der Kompressibilitat
von Flissigkeiten fiir die Simulation von Grenzflichenstromungen sowie eine umfangreiche Analyse der
Leistungsfahigkeit des neuen Berechnungsalgorithmus durchgefiihrt. Die Prifung und Validierung der
entwickelten Berechnungsmethoden wird eine wichtige Komponente des Forschungsprojekts sein.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.07.2021 - 30.06.2024

Verteilung und Ablagerung von Partikeln in verdampfenden festsitzenden Tropfchen

Dieses Forschungsprojekt untersucht die Partikelablagerungsmuster von Tropfen, die mit Partikeln beladen
sind, wahrend sie verdunsten. Solche Ablagerungen sind fiir Anwendungen wie Tintenstrahldruck und
RNA-Sequenzierung von entscheidender Bedeutung. Trotz umfangreicher Forschung fehlen grundlegende
Einblicke in die Mechanismen der Partikelstreuung und -ablagerung, insbesondere im Hinblick auf
Partikel-Partikel- und Partikel-Substrat-Wechselwirkungen, die Partikelanordnung an der Gas-Flissigkeits-
Grenzflache und die Auswirkungen der PartikelgroBenverteilung. Die Ziele des Projekts
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umfassen: (i) die Quantifizierung der Rolle von van-der-Waals-Kraften bei der Partikelstreuung, (ii) die
Identifikation optimaler Bedingungen fiir die Partikelanordnung an der Grenzflache und (iii) die Analyse der
Auswirkungen der PartikelgroBenverteilung auf die Streuung und Trennung von kugelférmigen und ellipsoiden
Partikeln. Dazu wird ein effizientes Simulationstool entwickelt, das die Verdunstung von partikelbeladenen
Tropfen modelliert und physikalische Mechanismen wie kapillare Anziehung beriicksichtigt.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.07.2021 - 30.06.2024

Verteilung und Ablagerung von Partikeln in verdampfenden festsitzenden Tropfchen

Festsitzende partikelbeladene Tropfchen lagern die in ihnen suspendierten Partikel beim Verdampfen auf
dem Substrat ab und erzeugen dabei eine Vielzahl von Partikelablagerungsmustern. Die Kontrolle der Form
und Eigenschaften dieser Partikelablagerungen kann fiir viele Anwendungen, vom Tintenstrahldruck bis zur
RNA-Sequenzierung, von entscheidender Bedeutung sein. Trotz der erheblichen Forschungsanstrengungen die
der Partikelablagerung in verdampfenden festsitzenden Tropfchen gewidmet wurden, fehlt uns nach wie vor ein
grundlegendes Verstandnis vieler Aspekte des Partikelverteilungs- und -ablagerungsprozesses. Insbesondere eine
detaillierte Quantifizierung der einzelnen Beitrage von Partikel-Partikel- und Partikel-Substrat-Wechselwirkungen,
von Partikelanordnung an der Gas-Flissig-Grenzfliche und von PartikelgroBenverteilungen ist bisher nicht
verfligbar. Vor diesem Hintergrund sind die Hauptziele dieses Projekts: (i) die Quantifizierung des Einflusses
attraktiver van-der-Waals-Krafte auf die Partikelverteilung, (ii) die Ermittlung optimaler Bedingungen fiir die
Partikelanordnung an der Gas-Fliissig-Grenzflache und (iii) die Analyse des Einflusses der PartikelgroBenverteilung
von polydispersen Partikelpopulationen auf die Verteilung und Trennung von Partikeln nach GroBe fir kugel- und
ellipsenférmige Partikel. Um diese Forschung zu ermdglichen, werden wir ein effizientes Simulationswerkzeug
entwickeln, um die Verdampfung partikelbeladener festsitzender Tropfchen zu simulieren, alle relevanten
physikalischen Mechanismen aufzulésen und die kapillare Anziehung von Partikeln an der Gas-Fliissig-Grenzflache
zu beriicksichtigen.

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.07.2020 - 30.06.2024

Bulk-Reaction - Teilprojekt C5

Aus Rechenzeitgriinden wird derzeit in groBskaligen DEM-CFD Simulationen die Gasphasenstrémung nur stark
vereinfacht abgebildet. Die exakte Geometrie einzelner Partikel wird auf der Gasseite nicht abgebildet, sondern
lediglich pauschal durch eine lokal verteilte, isotrope Porositat beriicksichtigt. Gerade fiir chemisch reagierende
Schittungen ist dies ein unbefriedigender Ansatz, da das Gasphasenstromungsfeld Gber die ortliche Verteilung
des Oxidators (beeinflusst Gasphasen- und

Partikelreaktion) und die lokale Mischungsrate ganz wesentlich den Reaktionsfortschritt bestimmt. Deshalb
sollen im Projekt C5 neue Modelle fiir eine genauere Impulskopplung in CFD-DEM, unter Beriicksichtigung der
heterogenen und anisotropen Natur der Partikelkonfigurationen, hergeleitet, entwickelt und validiert werden.
Dabei werden die Details der Umstrémung einzelner Partikel (Impuls, Diffusion, Konvektion) auf gréBeren Raum-
und Zeitskalen projiziert (coarse graining). Die grundlegende Idee des Teilprojektes ist hierbei, dass im Rahmen
von numerischen Simulationen, sowohl mikrostrukturelle GroBen, z.B.

Partikeldurchmesser, Volumenanteile und Partikelgeometrien als auch deren Verteilung beriicksichtigt werden
konnen. Zentrale wissenschaftliche Fragestellungen des Projektes sind Ziele des Teilprojekts sind:

= Wie kann der lokale Volumenanteil in den Impulsgleichungen der Fluid- und Widerstandskraft formuliert
werden, so dass die lokale anisotrope und heterogene Struktur der Partikelkonfiguration beriicksichtigt wird?

= Wie kann die derzeitige stark vereinfachte Widerstandskraftformulierung zwischen der Gas- und der Partikel-
phase mit einer Widerstandskraftformulierung ersetzt werden, welche die lokalen Strukturen der Partikelkon-
figuration und das komplexe Strémungsverhalten beriicksichtigt und gleichzeitig der starken Inhomogenitat
der Krafteverteilung in Partikelkonfigurationen Rechnung tragt?

= Wie kann Diffusion in den stark inhomogen verteilten und komplexe
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Mehr hier

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.07.2020 - 30.06.2024

Bulk Reaction - Teilprojekt C2

Die Brennstoffzufuhr zur Erwdrmung der Schiittung und zur thermischen Behandlung der Partikel hat zentrale
Bedeutung fiir die Auslegung und Optimierung von Prozessen. Je nach Prozess wird {iber verschiedene
Lanzensysteme seitlich Brennstoff und Luft, seitlich vorgewdrmte Verbrennungsluft oder axial Brennstoff mit
Luft eingeblasen. Die Brennstoffstrahlen vermischen sich dabei auch mit der axialen Gasstromung. Daher ist
die langfristige wissenschaftliche Fragestellung, wie sich ein eingeblasener Brennstoffstrahl im Querschnitt als
Funktion der Prozessparameter und der Schiittungsmorphologie verteilt und wie letztendlich die Ausbildung der
Flammen ist. In der Flamme erwédrmt sich die Schittung am starksten, so dass die Ausbreitung des Warmestroms
in radialer und peripherer Richtung durch Strahlung, Leitung und Kontakt ermittelt werden muss. In der ersten
Forderperiode konzentrieren sich die Untersuchungen zunichst auf die Vermischung konditionierter, inerter
Gasstrahlen, dabei ist zu untersuchen:

= Wie hangen die Eindringtiefe und die rdumliche Ausbreitung des Gasstrahls von der Eindisungs-
geschwindigkeit, dem Verhaltnis vom eingeblasenem zum axialen Volumenstrom, der PartikelgroBe, dem
Liickengrad und der Partikelform ab.

= Wie hangt das Erwdarmungsverhalten individueller Partikel ab von deren GroBe, der GroBenverteilung, der
Partikelform, der Strahlung der Partikel untereinander und durch Kontakt der Partikel?

Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
Projektbearbeitung:  Jun.-Prof. Dr. Fabian Denner
Forderer: Deutsche Forschungsgemeinschaft (DFG) - 01.05.2021 - 30.04.2024

Aerosolenstehung in der Lunge und Einkapselung von Viren

Mikroskopische Aerosole wurden als die Hauptinfektionswege fiir SARS-CoV-2 identifiziert. Diese Tropfchen
werden tief in der Lunge aus Auskleidungsflissigkeiten erzeugt. Wahrend der Atmung bilden sich diinne Filme und
reiBen auf, wodurch feine Tropfchen freigesetzt werden, die die Viruslast einkapseln. Im Gegensatz zu groBeren
Tropfchen, die sich in den oberen Atemwegen bilden, bleiben mikroskopisch kleine Trépfchen, die hier untersucht
wurden, viel langer in der Luft schwebend und stellen somit ein hoheres Risiko fiir luftiibertragene Infektionen
dar. Hier wird sich ein interdisziplindres Forschungsteam mit der Wissenschaft der Aerosolerzeugung und
Viruseinkapselung befassen, das medizinisches, biologisches und stréomungsmechanisches Fachwissen verbindet.
Wir werden den Schwerpunkt auf realistische Flissigkeiten zusammen mit Viruspartikeln legen und uns auf die
schnellen und empfindlichen Strémungen konzentrieren, die zu Filmbrichen, Tropfchenbildung, Verkapselung
und Stabilisierung fithren. Der Schwerpunkt liegt auf Experimenten mit hoher rdumlich-zeitlicher Auflésung,
Simulationen des Zerstaubungs- und Tropfenbildungsprozesses von diinnen Filmen und der biologischen Virulenz
der dabei erzeugten Aerosolpartikel. Wahrend die Forschung durch die Virulenz von SARS-CoV-2 motiviert
wurde, werden auch andere Virenarten getestet, um die grundlegende Mechanismen zu entschliisseln, die zu einer
Ubertragung von Krankheitserregern aus der Lunge iiber die Luft erlauben.
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Projektleitung: Prof. Dr. Berend van Wachem
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Das Verhalten von langlichen nicht-spharischen Partikeln in wandnahen turbulenten Scherstromungen ...

Der Transport nicht-spharischer Partikel in Fluiden ist fiir eine Reihe von industriellen Prozessen, aber auch fir
unsere Umwelt, von groBer Bedeutung. Als Beispiele kdnnen genannt werden, Kristallisation, Papierherstellung,
Widerstandsminimierung durch Fasern, Transport von Sedimenten und Bewegung von Mikroplastik in Ozeanen.
Sehr haufig sind diese Prozesse durch Wandungen berandet, wie z.B. in Riihrkesseln, Rohrleitungssystemen
oder in Trennapparaten. Derartige Stromungsvorgidnge sind in der Regel turbulent und beinhalten starke
Scherschichten.

Numerische Analysen zur Auslegung und Optimierung sind heutzutage aufgrund der geringen Kosten
und der damit verbundenen Méglichkeit die ablaufenden Elementarprozesse detailliert zu visualisieren sehr
bedeutend. Allerdings wird bisher in den meisten Berechnungen davon ausgegangen, dass die dispergierten
Partikel sphéarisch sind.

Um eine zuverlassige numerische Berechnung der genannten partikelbeladenen Prozesse unter Verwen-
dung des Punktpartikel-Euler/Lagrange Verfahrens zu ermoglichen sollen im beantragten Projekt die
notwendigen Modelle fiir ldngliche nicht-spharische Partikel grundlegend erweitert werden. Der Schwerpunkt
liegt dabei besonders auf turbulenten Scherstromungen mit Wandwechselwirkungen. Beispielhaft werden als
Partikel ausgepragt langliche Formen wie Fasern und Plattchen betrachtet, da deren Modellierung durch
Punktpartikelapproximationen eine besondere Herausforderung darstellt.

Zu diesem Zweck wird ein Mehrskalenansatz verfolgt, wobei zunichst die erforderlichen Beiwerte fir
die relevanten Strémungskrafte und Momente als auch die Wechselwirkung mit der Stromung fiir langliche
Partikel durch voll-aufgeléste numerische Simulationen (PR-DNS) analysiert werden. Diese umfangreichen
Simulationsergebnisse werden fiir eine offentlich verfligbare Datenbank aufbereitet und wo erforderlich mit
dreidimensionalen experimentellen Untersuchungen durch bildgebenden Messverfahren verglichen.  Auf der
Grundlage dieser ...

Mehr hier
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