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Thema:  Modellierungen bzw. Simulationen zu Stofftransport in porösen 

Materialien basierend auf der Frequency Response-Methode 

 

 

Hintergrund: 

Poröse Materialien spielen in vielfältigen technischen Anwendungen (Katalyse, Rauchgasreinigung, 

Umwelttechnik, Automobiltechnik usw.) eine bedeutende Rolle. Die ablaufenden Prozesse im 

Inneren des Porengefüges müssen hinsichtlich Umsatz und Effektivität optimiert werden. Dazu 

sind detaillierte Kenntnisse der Stofftransportkoeffizienten notwendig. Diese können 

experimentell mittels einer Frequency Response-Apparatur ermittelt werden. Ein weiterer Ansatz 

der Optimierung poröser Systeme ist die Modellierung und Simulation der komplexen 

Stofftransport- und Adsorptionsvorgänge. 

 

Zielsetzung: 

Ausgewählte mikro- und mesoporöse Materialien werden hinsichtlich ihrer Porensysteme 

charakterisiert. Dazu werden zeitlich variable Drucksprungkurven für verschiedene Gase (CO2, 

Alkane, Inertgase) detektiert und analysiert. Ziel ist die detaillierte Ermittlung von 

Diffusionskoeffizienten für die aufgeführten Gase unter Berücksichtigung des variablen 

Adsorptionsverhaltens. Dabei können geeignete Modellsysteme zur Untersuchung 

skalenabhängiger Transportregimes geprüft und weiterentwickelt werden. Zur Verfügung stehen 

sowohl analytische Modelle (v.a. in PYTHON), als auch numerische Simulationsansätze (mit COMSOL 

MULTIPHYSICS®). 

 

Voraussetzungen: 

Es wird ein verstärktes Interesse an einer interdisziplinär ausgerichteten Arbeit im Umfeld 

Reaktionstechnik, Thermodynamik, Chemie / Physik erwartet. Erfahrungen in der Modellierung, 

Programmierung (PYTHON) bzw. Simulation sind von Vorteil. 

 

Möglichkeiten: 

Es wird die Möglichkeit geboten, an hochaktuellen Fragestellungen im Umfeld der 

Reaktionstechnik / Technischen Chemie zu arbeiten. Die Kenntnisse von Simulationsmethoden, 

Programmentwicklung und Materialcharakterisierung sind in vielen Bereichen (Umwelttechnik, 

Automobilbranche, Halbleiterbranche, chemische Industrie) von Nutzen. 
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