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1 Einführung  

1.1 Aufgabenstellung und Voraussetzungen  

1.1.1 Ziele des Gesamtvorhabens  

Das Vorhaben FutureHDrive hat die Entwicklung eines innovativen, emissions - und 

oberleitungsfreien Antriebssystem  für die Schiene zum Ziel. Kern des Projekts ist die FeRedox -

Speichertechnologie, die ermöglicht, Wasserstoff in speziellen Eisenmassen zu speichern. 

Diese Power -to -X-Prozessroute öffnet einen weiteren Weg, um Überschussstrom in anderen 

Sektoren flexibel z u nutzen. Im Vorhaben wird die Anwendung dieser Technologie auf dem 

Schienenverkehr pilotiert, um den Ersatz von traditionellen Diesel -Zugmaschinen in 

oberleitungsfreien Strecken zu untersuchen, wo die Elektrifizierung oder Einsatz von 

Elektrobatterien nic ht wirtschaftlich darstellbar ist. Die Ergebnisse aus dem Funktionsmuster 

werden den Anfangspunkt für weitere Anwendungen in der Schwerlastmobilität darstellen.  

Zielstellung des Vorhabens ist der Aufbau eines Funktionsmusters bestehend aus 

Eisenmasse-Speichereinheit mit Rückverstromung in einer für die Anwendung auf der Schiene 

repräsentativen Leistungsgröße. Darauf aufbauend wird dieses Funktionsmuster 

modellbasiert in eine generische Gesamtsystemsimulation eines Schienenfahrzeuges mit dem 

Ziel der Optimie rung der Betriebsstrategie und der Systemdimensionierung integriert.  

1.1.2 Ziele des Teilvorhabens  

Ziele des Teilvorhabens sind die Charakterisierung des FeRedox -Speichersystems und die 

Entwicklung des Fahrzeug -Antriebsstrangs. Die wesentlichen wissenschaftlich -technischen 

Aufgaben lassen sich wie folgt zusammenfassen:  

- Einrichtung einer Versuchsanlage in der das Betriebsverhalten eines Eisenmassen -

Speicher untersucht werden soll. Die Experimente sollen die charakteristischen 

Kennwerte des Speichers liefern, die  zur Dimensionierung des Funktionsmusters des 

Antriebskonzeptes benutzt werden sollen.  

- Die Versuchsanlage mit dem FeRedox -Speicher soll weiterhin mit einem SOEC/SOFC -

Modul ergänzt. Mit diesem Ansatz wird ein vollständiger Umwandlungskreislauf Strom -

zu-Strom untersucht, wobei die Reproduzierbarkeit des geschlossenen Stoffkreislaufs 

überprüft und quantifiziert werden soll.  

- Dimensionierung der Komponenten des Hybridsystems (Speicher und Batterie) 

anhand praxisbezogener Anforderungen hinsichtlich energetischer,  leistungs -

spezifischer und dynamischer Randbedingungen, deren Optimierung zu einer 

Betriebsstrategie führen soll, die Gesamt -, Betriebs - und Investitionskosten minimiert.  

- Aufbau einer Versuchsanlage für die Charakterisierung von Elektrobatterien. Die 

relevanten Kennwerte von kommerziellen Batterien sollen experimentell bestimmt 

werden, um die Erstellung eines Antriebsstrangmodells und die Optimierung des 

Betriebsmodells zu unterstützen.  
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1.2 Planung und Ablauf des Teilvorhabens  

In dem Teilprojekt war die TUD  in den nachfolgend gelisteten Arbeitspakten des 

Gesamtvorhabens eingebunden. Eine detaillierte Beschreibung der APs erfolgt in Sektion 3.  

AP 2  Auslegung und Herstellung eines Eisenmassen -Speichers für den Leistungsbereich der 

Pilotanwendung  

AP 2.1  Experimentelle Untersuchungen zur Charakterisierung des Betriebsverhaltens des 

FeReDox-Speichers 

AP 2.1.1  Strömungsmechanische Untersuchung des FeReDox -Speichers 

AP 2.1.2  Thermomanagement des modularen FeReDox -Speichers 

AP 2.1.3  Dynamisches Verhalten  

AP 2.1.4  Langzeit-Betriebsverhalten  

AP 2.1.5  Schlussfolgerungen zum optimalen Design und zu Betriebsmessstellen für 

Regelung und Monitoring  

AP 2.2  Auslegung und Herstellung eines skalierten Eisenmassen -Speichers 

AP 2.2.1  Entwicklun g und Herstellung optimierter Eisenmassen  

AP 3  Systemuntersuchung und -aufbau von Eisenmassenspeicher mit SOEC/SOFC -Modul  

AP 3.5  Untersuchungen zur Übertragbarkeit des neuartigen FeReDox -

Speicherantriebsprinzips auf andere Anwendungen  

AP 3.5.1  Untersuch ungen zur Skalierbarkeit  

AP 3.5.2  Untersuchungen zur Übertragbarkeit auf andere mobile Anwendungen  

AP 5  Virtuelle Anwendung für ein Schienenfahrzeug  

AP 5.1  Systemmodellierung  

AP 5.1.1  Vorbereitung für messtechnische Untersuchungen  

AP 5.1.2  Modellierun g und Parametrierung der Komponenten  

AP 5.1.3  Realdatenverarbeitung für die Modellierung, Optimierung und Prädiktion  

AP 5.1.4  Antriebsstrangmodell  

AP 5.1.5  Betriebs - und Fahrzeugmodell  

AP 5.1.6  Gesamtsystemmodell  

AP 5.2  Optimierung der Betriebsstrategie und der Systemdimensionierung  

AP 5.2.1  Optimierung der Systemauslegung  

AP 5.2.2  Optimierung der Betriebsstrategie  

AP 7  Projektmanagement  

AP 7.1  Organisation und Verwaltung  



TU Dresden 

 

Öffentlicher Schlussbericht des 
Verbundvorhabens FutureHDrive ï TUD 

Förderkennzeichen  

03EI3034C 

Seite 10  

 

 

AP 7.2  Öffentlichkeitsarbeit  
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2 Wissenschaftlicher und technischer Stand zu Projektbeginn  

Der Zug Coradia iLint der Firma Alstom kann als Referenz für den Sektor Schienenverkehr mit 

Wasserstoff dienen. In Auftrag des BMDV hat die Firma Now GmbH den deutschen Markt für 

Elektrobusse unter sucht. Das Ergebnis war, dass für die Elektromobilität in Bussen bis zum 

Jahr 2021 meistens Batterien eingesetzt wurden. Grund dafür war hauptsächlich die Meinung 

der Betreiber, dass die Wasserstofftechnologien noch nicht reif genug sind, um die 

gewünschte  Verfügbarkeit und Zuverlässigkeit zu erreichen.  

Für die Entwicklung von Wasserstoffspeichern basierend auf Eisenoxiden sind wenige 

praktische Beispiele zu finden. Bereits 2013 hat die Universität des Baskenlandes in 

Zusammenarbeit mit zwei Firmen die Spei cherung von Wasserstoff in Eisenoxiden untersucht 

[1] . Dazu konnten aber keine aktuelleren Veröffentlichungen gefunden werden. Die Firma 

Ambartec AG entwickelt seit 2020 eine Technologie um Wasserstoff in Eisenoxiden zu 

speichern. Die TU -Graz hat zwischen 2016 und 2019 das Projekt HyStORM bearbeitet, in dem 

die Speicherung von Wasserstoff durch Redox -Reaktionen in Metallen untersucht wurde  [2] . 

 

2.1 Zusammenarbeit  

Die beteiligten Projektpartner habe n komplementäre Arbeitsgebiete und tauschen sich 

regelmäßig aus. Das geplante Vorhaben wurde unter Beteiligung der Wolf Energetik GmbH, 

der TU Dresden und der Deutsche Eisenbahn Service AG durchgeführt. Um die 

Zusammenarbeit möglichst effizient zu gestalte n, wurden regelmäßige Projekttreffen 

durchgeführt, in denen der Stand der Pilot - und Testanlagen vor Ort verfolgt werden konnte. 

Weitere Ergebnisse wurden nach Bedarf in der Form von kurzen Berichten zwischen den 

Projektpartnern ausgetauscht.  

Ein Austausch mit anderen Experten der Branche hat durch die Teilnahme an verschiedenen 

Konferenzen und Tagungen stattgefunden: 1. Branchentag Wasserstoff, H2 Forum 

Mitteldeutschland, Delegationsreise Min Gen Tec nach Spanien, 16. EFCF Luzern und 

Workshop Dekarbonisier ung der Sächsischen Wirtschaft Freiberg (saena).  
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3 Verwendung der Zuwendung und erzielte Ergebnisse im Einzelnen  

Die Gesamtkoordination des Verbund -Projektes wurde durch die Wolf Energetik GmbH 

durchgeführt. Alle Arbeitspakete der TU Dresden wurden planmäßig  abgeschlossen. 

Detailliertere Hinweise dazu können direkt den Beschreibungen der entsprechenden 

Arbeitspakete entnommen werden.  

 

3.1 AP 2.1.1 Strömungsmechanische Untersuchung des FeRedox Speichers  

AP 2.1.1 Strömungsmechanische Untersuchung des FeRedox Speich ers  

 

AP 2 hat die Auslegung und Herstellung eines Eisenmassen -Speichers für den 

Leistungsbereich der Pilotanwendung zum Ziel. Teil des Arbeitspakets sind die 

experimentellen Untersuchungen zur Charakterisierung des Betriebsverhaltens des FeRedox -

Speichers (AP 2.1.). Im ersten Schritt wird der Eisenmassespeicher experimentell und 

theoretisch untersucht (AP 2.1.1). Die theoretische Untersuchung des Speichers wird dabei 

aktuell vom Institut für Energietechnik (IET) der TU Dresden bearbeitet und die 

experimente llen Betrachtungen werden in enger Zusammenarbeit der Projektpartner 

NACOMPEX GmbH und dem IET durchgeführt. Entgegen der ursprünglichen Planung die 

kleinskalige Versuchsanlage am ZET der TU Dresden aufzustellen, wurde die experimentelle 

Anlage an der TU Bergakademie Freiberg aufgebaut und wird aktuell von der NACOMPEX 

GmbH sowie dem IET für die in AP 2.1.1 vorgesehenen Vorversuche genutzt.  

Für die Erstellung eines numerischen Modells der Anlage wurde vom IET zunächst eine 

Literaturrecherche durchgeführt, u m den aktuellen Stand der Wissenschaft zur Modellierung 

reaktiver Strömungen in Schüttungen herauszuarbeiten. Für die Modellierung wird in der 

Fachliteratur größtenteils auf Finite -Volumen -Verfahren zurückgegriffen, die sich je nach 

Detailierungsgrad der S imulation in verschiedene Kategorien unterteilen lassen:  

- Kontinuum: diese Modelle nehmen an, dass durchschnittliche Werte der Eigenschaften 

der Schüttung ausreichend sind, um eine realistische Beschreibung der Strömung zu 

erreichen.  

- Zellen: diese Modelle fokussieren sich auf die Beschreibung von charakteristischen 

Poren der Schüttung. Sie sind besonders gut dafür geeignet, um Kenngrößen der 

chemischen Reaktion zu bestimmen und die Vorgänge auf der mikroskopischen Skala 

der Pellets zu untersuchen.  

- Partikelaufgelöst: diese Art von Modellen ermöglicht die detaillierteste Simulation von 

Schüttungen. In der Regel wird dieser Ansatz durch Diskrete -Elemente -Methoden 

(DEM) unterstützt, um eine möglichst realistische Geometrie zu generieren. Der hohe 

Detaill ierungsgrad führt zu vergleichsweise langen Rechenzeiten, sodass sich diese 

Simulationsmethode nur für relativ kurze Zeitskalen und relativ wenige zu 

untersuchende Phänomene anbietet.   
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Abbildung 1. Repräsentative Darstellung der drei Modellierungsvarianten: Kontinuum 

(links), Zelle (Mitte) und partikelaufgelöst (rechts)  

Für die CFD (Computational Fluid Dynamics) -Modellierung wurden die Programme ANSYS 

Fluent und ANSYS CFX ausgewählt, wohingegen die O penSource Software Blender für die 

DEM Modelle genutzt wird. Die Möglichkeit zur Simulation von Strömungen durch 

Schüttungen mit der OpenSource Software OpenFoam wird parallel evaluiert. Falls sich im 

Laufe der Bearbeitung des Arbeitspakets herausstellen s ollte, dass die in ANSYS verfügbaren 

Module für die Simulation der reaktiven Strömung in der Schüttung nicht ausreichend sein 

sollten, könnte somit ggf. auf die Software OpenFoam zurückgegriffen werden. Es wurden 

erste Modelle erstellt, die anhand von Date n aus der Literatur validiert wurden. Die erstellten 

und validierten Modelle werden nachfolgend kurz beschrieben.  

Zeitraum: 01.08.2021 ɀ 31.12.2021:  

Für das Kontinuumsmodell wurde ein Vergleich mit Daten aus der Literatur [3]  für die 

Validierung genutzt. Die benötigten Parameter für die Charakterisierung der Schüttung 

können anhand der von Baker [3]  gegebenen Messungen von Druckverlust vs. Reynolds -Zahl 

bestimmt werden. Abbildung 2 ist zu entnehmen, dass unsere Kontinuumsmodelle ɊCFX_trueɈ 

und ɊCFX_true_superficialɈ die experimentellen Werte von ɊBaker2011_realɈ [3]  gut 

wiedergeben können. Zusätzlich sind in Abbildung 2 Ergebnisse dargestellt, die mit bekannten 

empirischen Gleichungen berechnet wurden.   
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Abbildung 2. Vergleich von CFD -Kontinuumsmodellen und empirischen Modellen. Die 

experimentellen Daten wurden der Literatur [3]  entnommen. Die empirischen Modelle 

sind in den folgenden  Referenzen zu finden: Fried_Idelchik  [4] , Ergun [5] , Darcy [4] , 

Carman_Kozeny [6] , Molerus [5] , und Carman_Erweiterung [6] . Aufgetragen ist der 

Druckverlust pro Meter (dp/L) über der Strömungsgeschwindigkeit (v)  

Für das Zellen -Modell wurde der von Gunjal et al. beschriebene Ansatz  [7]  verwendet und in 

Ansys implementiert. Ein qualitativer Vergleich dieses Ansatzes mit Ergebnissen aus der 

Literatur [7]  ist der Abbildung 3 zu entnehmen.  Die Ergebnisse zeigen eine gute qualitative 

Übereinstimmung, wohingegen quantitativ einige Unterschiede zu sehen sind (siehe 

Abbildung 4). Der Grund für die Abweichungen wird aktuell noch untersucht.  

 

   

Abbildung 3. Validierung des Zellenmodells: Ergebnisse für das Geschwindigkeitsprofil aus 

der Literatur [7]  (oben) und eigene Ergebnisse (unten).  
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Abbildung 4. Quantitativer Vergleich der reduzierten Ge schwindigkeiten (V z / Vmean ) 

aufgetragen über einem Querschnitt (siehe  [7] ): unsere Ergebnisse in Ansys (rosa) und 

Ergebnisse von Gunjal [7]  

Für das partikelaufgelöste Modell wurde zunächs t die mittels DEM generierte Geometrie 

validiert. Die Randbedingungen und Parameter der Geometrie wurden der Arbeit von Dong 

[8]  entnommen. Für die Validierung der Methode zur zufälligen Erstellung der 

Schüttungsgeometrie wu rde die Porosität als Funktion des Radius gewählt ( Abbildung 5 links). 

Die verwendete Methode erzielt gute qualitative Übereinstimmungen mit den 

Literaturwerten. In den absoluten Werten der Porosität zeigen sich jedoch Unterschiede, die 

größtenteils darin  begründet sind, dass die verhältnismäßig komplizierte Geometrie aus [8]  

zunächst vereinfacht werden musste, um eine Berechnung zu ermöglichen. Aktuell wird 

untersucht, ob sich die Ergebnisse mit einer höheren Rechenleistung  verbessern lassen.  

 
Abbildung 5. Validierung der partikelaufgelösten Methode (links): DEM (gelbe Linie) aus [8]  

und die in diesem Arbeitspaket erstellte Geometrie (grüne Linie). R bezeichnet de n Radius 

des Behälters, d p ist der Durchmesser der Pellets und r ist der Radius des Zylinders, für 

den die Porosität (auf der Oberfläche des Zylinders) aufgetragen ist. Frame aus unseren 

DEM Simulationen (rechts) auf Seite 6 mit übernehmen  

Zeitraum: 01.01.2022 ɀ 30.06.2022:  

Der Projektpartner NACOMPEX GmbH hat an der kleinskaligen Versuchsanlage Druckverluste 

für unterschiedliche Gasgeschwindigkeiten in der Schüttung vermessen. Ziel der Experimente 

ist die Charakterisierung der Schüttung hinsichtlich des Druckverlusts. Eine Anpassung der 

Gleichung ( (1) ermöglicht die Bestimmung der zwei Parameter ὑ  und ὑ , welche für die 

Charakterisie rung der Schüttung als Kontinuum notwendig sind.  
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(1) 

Die experimentellen Daten, die Geometrie und die Anpassung sind in der Abbildung 6 

dargestellt. Die Kurve zeigt eine Form, die von ähnlichen Referenzfällen abweicht. Es wurde 

entschieden, dass ein lineares Verhalten den Druckverlauf besser reproduzieren kann (siehe 

Abbildung 7). Zusätzlich wurde als Randbedingung festgelegt, dass die Kurve den Punkt (0, 0) 

enthält.  

 

 

 

Abbildung 6. Rohdaten (links), Geometrie (Mitte) und Anpassung (rechts)  

Ein Wert von ὑ ρτπσπά  wurde für den ersten Koeffizienten ermittelt. Die Geometrie 

wurde in Ansys CFX definiert und der Druckverlust wurde durch ὑ  beschrieben. Die 

Ergebnisse der Simulation sind in der Abbildung 7 dargestellt, wo sie mit dem experimentellen 

Daten und den entsprechenden Ergebnisse aus bekannten Modellen von der Literatur 

verglichen werden. Es ist zu erkennen, dass die empirischen Modelle aus der Literatur nicht in 

der Lage sind das Verhalten der in diesem Projekt durchgeführten experimentellen Arbeiten 

zu reproduzieren. Außerdem ist eine gewisse Abweichung zwischen Experimenten und 

Theorie zu erkennen. Diese ist begründet in der Vereinfachung durch ein lineares Verha lten.  

 

Abbildung 7. Ergebnisse für den Druckverlust in Abhängigkeit der 

Strömungsgeschwindigkeit mit CFX und Vergleich mit experimentellen Daten und 

Modellen aus der Literatur.  

Um die Modellierung des Druckverlusts aus experimentellen Daten unabhängig von der 

Geometrie des Reaktors zu ermöglichen, wurde die schon in dem ersten Bericht erwähnte 

partikel -aufgelöste Geometrie weiter optimiert. Zwei Ansätze wurden verfolgt: Discrete 



TU Dresden 

 

Öffentlicher Schlussbericht des 
Verbundvorhabens FutureHDrive ï TUD 

Förderkennzeichen  

03EI3034C 

Seite 17  

 

 

Element Methode (DEM) und ein empirisches Modell. Das empirische Modell wurde anhand 

des von Mueller2005 beschriebenen Modells entwickelt [9, 10] . Es ist für zylindrische 

Reaktoren geeignet. Um das Modell  zu validieren, wurde die Veränderung der Porosität mit 

dem Radius als Kriterium genommen. Der Fall in Dong2018 wurde als Referenz genommen 

[8] . Wie man in der Abbildung 8 sieht, ist die Abweichung von der Referenz abhängig von dem 

Verhältnis Reaktordurchmesser -Partikeldurchmesser.  

   

Abbildung 8. Verlauf der Porosität mit dem Ra dius. Vergleich für unterschiedlichen 

Verhältnisse Reaktordurchmesser -Partikeldurchmesser: unsere Ergebnisse (Blau und 

Orange), das Referenzmodel (durchgezogene Linien) und die experimentellen Daten 

(Punkte) [8, 9]  

Die kleinen Abweichungen haben jedoch einen großen Einfluss auf den Gasstrom. Die kleinen 

Bereiche mit höherer Porosität ermöglichen den Durchfluss, ohne dass das Gas in 

Querrichtung gemischt wird. Das hat einen großen Einfluss auf den Verlauf der Te mperatur, 

wie später im AP2.1.2 beschrieben wird.  

Die Modellierung mit DEM wurde schon im ersten Zwischenbericht erwähnt. Die frei 

verfügbare Software Blender wurde genutzt, um die Stöße zwischen fallenden Partikeln zu 

simulieren und die Endposition in der  Schüttung zu berechnen. Mit diesem Ansatz wurde eine 

bessere Verteilung der Porosität erreicht, was zu besseren Ergebnisse im AP2.1.2 führt. Die in 

Blender generierte Geometrie passt besser zu den Ergebnissen von de Klerk [11]  als die 

Geometrie aus der Referenz [8]  (rote und gelbe durchgezogene Linien in Abbildung 9). 

 

Abbildung 9. Vergleich zwischen DEM (grün), empirisches Modell (blau) und Literatur  [8]  

Beide Geometrien wurden für eine CFD Si mulation benutzt. Die Ergebnisse sind in der 

Abbildung 10 dargestellt.  Da die Porosität in der Geometrie von Blender durchschnittlich 

niedriger als die Porosität in der Referenz [8]  ist, ist der Druckverlust wesentlich höher als in 

der Referenz [8]  (das gilt eben so für die theoretischen Werte).  
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Abbildung 10. Druckverlust mit dem empirischen Modell (Mueller2005) und mit dem DEM 

Modell (Blender), mit Daten aus der Literatur als Referenz [8]  

Zeitraum 01.07 .2022 ɀ 31.12.2022  

Mit den Ergebnissen in den vorherigen Zeiträumen sind die Ziele für dieses Arbeitspaket 

erfolgreich erreicht. Die Erstellung der Geometrie wurde anhand der Verteilung der Porosität 

validiert und das Modell ist in der Lage realistische Dr uckverluste zu simulieren. Damit ist 

dieses Arbeitspaket plangemäß abgeschlossen.  

 

3.2 AP 2.1.2 Thermomanagement des FeRedox Speichers  

AP 2.1.2 Thermomanagement des FeRedox Speichers  

 

Zeitraum: 01.01.2022 ɀ 30.06.2022:  

Die im AP 2.1.1. beschriebene Geometrie wurde in einem CFD -Modell implementiert, um den 

Verlauf der Temperatur in der Schüttung zu simulieren. Die von Dong2018 untersuchte 

Variante wurden nochmals als Referenz gewählt [8] . Die Geometrie besteht aus einer 

beheizten Strecke ohne Schüttung, einer beheizten Strecke mit Schüttung, und einem 

Nachlauf ( Abbildung 11 links). Für die Validierung d es Temperaturfelds steht in der Referenz 

nur eine kurze Strecke zur Verfügung ( Abbildung 11 rechts oben).  

 

 

Abbildung 11. Referenzfall (links) und Vergleich der Temperaturfelder (rechts)  [8]  
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Der Temperaturverlauf in der Abbildung 11 rechts in der Mitte entspricht den Ergebnissen mit 

der Geometrie aus dem empirischen Modell (Mueller2005 [9] ). Es sind größere 

Temperaturgradienten in Querrichtung zu bemerken. Einerseits kann eine genauere 

Model lierung des Einlaufs in unserem Fall die höheren Temperaturen an der Wand 

begründen. Anderseits sind die unterschiedlichen Porositätsverläufe die Ursache des 

überschätzten Temperaturgradienten. Wie schon im AP 2.1.1. angemerkt, generiert das 

empirische Mod ell gewisse Bereiche mit höherer Porosität, die einen Durchfluss ohne 

Quermischung ermöglichen. Das ist auch in den Temperaturprofilen im Auslass zu 

beobachten ( Abbildung 12). Man sieht, dass die Temperaturen erst abweichen, wenn der erste 

Bereich mit hoher Porosität erreicht wird.  

 

Abbildung 12. Temperaturprofile mit Blender -Geometrie, empirischer Geometrie, und 

Literaturdaten - experimente lle Daten (Quadrate)  [8]  

In der Abbildung 12 ist auch ersichtlich, dass die Ergebnisse mit der Geometrie von Blender 

deutlich näher an den experimentellen Daten (Quadrate) liegen. Dies verdeutlicht, dass kleine 

Abweichungen in der Besch reibung der Geometrie, große Abweichungen in der Modellierung 

der Wärmeübertragung verursachen.  

Zeitraum: 01.07.2022 ɀ 31.12.2022:  

Verschiede Technologien wurden betrachtet, um eine optimale Nutzung der Abwärme zu 

ermöglichen und somit die globale Effizien z der Anlage zu erhöhen. Ein vorläufiges Konzept 

wurde entwickelt ( Abbildung 13). Aus reaktionskinetischen Gründen ist eine hohe Temperatur 

im Speicher vorteilhafter. Für den Fall, dass sich eine PEM-Brennstoffzelle für die Anwendung 

als sinnvoll herausstellt, wäre eine maximale Temperatur von 180°C möglich. Es wäre also 

notwendig den Wasserstoff aus dem Speicher abzukühlen, bevor er in der Brennstoffzelle 

genutzt werde n kann. Um eine technisch sinnvolle Reaktionsgeschwindigkeit zu halten, 

müssen die Gase, die aus der Brennstoffzelle strömen erhitzt werden, bevor sie dem Speicher 

zugeführt werden (die maximale Temperatur des Speichers ist wegen der Gefahr des Sinterns 

begrenzt). Sowohl die Abkühlung der Gase vor der Brennstoffzelle als auch die Erhitzung der 

Gase vor dem Speicher können mit einem Rekuperator erreicht werden, siehe Abbildung 13. 
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Abbildung 13. Thermomanagement Konzept  

Die Entladung des Speichers ist ein exothermer Prozess. Eine gewisse Menge von Wärme 

muss abgeführt werden. Dies soll bei möglichst niedrigem Temperaturniveau stattfinden, weil 

Wärme bei niedriger Temperatur weniger Exergie als bei höheren Temperaturen auf weist und 

es keine sekundären Anwendungen gibt, die eine hohe Temperatur benötigen. Verschiede 

Szenarien können hier betrachtet werden, um eine effiziente Weiternutzung der Wärme zu 

ermöglichen. Überschüssige Wärme könnte entweder auf dem Temperaturniveau,  auf dem 

die Wärme abfällt, genutzt werden oder effizienter durch eine Wärmepumpe auf ein höheres 

Temperaturniveau gebracht werden, und so für die Klimatisierung des Passagierraums 

genutzt werden. Ebenso wären Absorptions - oder Adsorptionskältemaschinen an wendbar, 

um temperierte Luft für die Klimaanlage im Passagierraum oder Kühlwasser bereitzustellen. 

Ebenso könnte ein Wärmespeicher für den Start der Anlage (Start der Reaktion auf hohem 

Temperaturniveau) sinnvoll sein. Als Energiespeicher kommen verschiede ne 

Phasenwechselmaterialien in Betracht, die exemplarisch nach Temperatur und Energiedichte 

in Abbildung 14 aufgeführt sind.  

 

Abbildung 14. Temperatur und Energiedichte von verschiedenen Materialien  [12] . Der 

blaue Kreis bezeichnet den Bereich der von PCM Products angebotene Materials [13] . 
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Aus thermodyna mischer Sicht sind niedrige Temperaturen im Speicher bei der Entladung 

vorteilhafter, da reinerer Wasserstoff erzeugt werden kann ( Abbildung 15). Kinetisch (für das 

Erreichen einer ausreichend hohen Reaktionsgeschwindigkeit) müssen jedoch höhere 

Temperaturen vorliegen. Deswegen ist eine Optimierung notwendig, die im weiteren 

Projektverlauf durchgeführt werden wird. Die Temperaturniveaus im Speicher und 

Massenströme we rden in der nächsten Projektphase experimentell und theoretisch 

bestimmt.  

 

Abbildung 15. Phasendiagram Wasserstoff - Eisen [14] . 

Die Ziele in diesem AP wurden damit erreicht und das AP ist a bgeschlossen.  

 

3.3 AP 2.1.3 Dynamisches Verhalten  

AP 2.1.3 Dynamisches Verhalten  

Zeitraum 01.07.2022 ɀ 31.12.2022  

Um das dynamische Verhalten zu modellieren, ist es notwendig die chemische Reaktion zu 

modellieren. Das von Barde et al. [15]  entwickelte Modell wurde als Referenz benutzt. Das 

Modell wurde wegen seiner Flexibilität gewählt. Es betrachtet den Einfluss des 

Reaktionsmechanismus und der Konzentration in der Gasphase. Vereinfachende 

Modellannahmen sind, dass der Prozess 1 -dimensiona l, isotherm und isobar betrachtet 

werden kann. In den unteren Diagrammen ( Abbildung 16, Abbildung 17, Abbildung 18) werden 

die Ergebnisse des Modells von Barde (Modell prediction), die mit unserem Modell in Python 

(FutureHDrive prediction) be rechneten Ergebnissen und die experimentellen Daten 

verglichen. Insgesamt stimmen die Modellergebnisse sehr gut mit den Literaturdaten überein. 

Die kleine Unterschieden sind hauptsächlich auf die nicht exakte Beschreibung der Geometrie 

zurückzuführen. Die Länge der Probe und die Porosität sind anhand der Daten in anderen 

Veröffentlichungen derselben Forschungsgruppe abgeschätzt  [16, 17] . Das Modell ist in der 

Lage die Produktion von Wasserstoff bei unt erschiedlichen Volumenströmen, 

Konzentrationen am Eintritt und Temperaturen zu berechnen.  
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Abbildung 16. Vergleich der Modelle mit den experimentellen Daten unter verschiedenen 

Bedingungen [15] . 

Um auf die vereinfachenden Annahmen des Modells von Barde et al. verzichten zu können (1 -

dimensional, isobar und isotherm) wurde das Modell in ANSYS implementiert. In der 

Implementierung in ANSYS wird nun im ersten Sc hritt nicht mehr angenommen, dass der 

Prozess eindimensional ist. Es sind jedoch weiterhin Abweichungen zu den experimentellen 

Daten zu beobachten, die an ähnlichen Stellen auftreten wie zuvor ( Abbildung 17). 
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Abbildung 17. Vergleich der Modelle mit den experimentellen Daten [15] . 

Im weiteren Verlauf des Projekts werden die zwei weiteren Annahme ebenfall s betrachtet und 

ggf. fallengelassen.  

Das Modell in Python hat den Vorteil, weniger komplex und schneller zu sein, was große 

Vorteile für Optimierungsrechnungen sind. Deswegen wurde das in Python implementierte 

Modell in einem Algorithmus benutzt, dessen Ziel es ist die charakteristischen Parameter der 

Reaktion aus den experimentellen Daten zu bestimmen. Da sich der Stoßfaktor und die 

Aktivierungsenergie zur Beschreibung der Reaktion in Abhängigkeit der 

Reaktionsbedingungen ändern können, ist ein Optimieru ngsmodell von großem Vorteil für 

dieses Projekt, weil auf diese Weise die optimalen Parameter zum Beschreiben der 

experimentellen Daten der in diesem Projekt entwickelten Anlage bestimmt werden können. 

Die Strategie des Algorithmus ist das systematische Te sten von Werten für die 

charakteristischen Parameter und das anschließende Vergleichen der Ergebnisse des Modells 
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mit den experimentellen Daten. Aus den berechneten Abweichungen des Modells von den 

Messdaten werden die Werte für die nächste Iteration besti mmt. Der Prozess wiederholt sich, 

bis die Abweichung minimal wird. Auch wenn an einigen Stellen die Abweichung des Modells 

von den Experimenten steigt, ist deutlich erkennbar, dass die Beschreibung der Messdaten 

insgesamt verbessert wurde (siehe Abbildung 18). 

 

 

 

Abbildung 18. Vergleich der Ergebnisse mit den Parametern in der Literatur [15] (Links) 

und mit den Parametern aus dem Optimierungsalgorithmus (Rechts)  

In der Tabelle 1 werden die Werte aus der Literatur und die Ergebnisse aus dem 

Optimierungsalgorithmus miteinander verglichen.  

Literatur Ea1= 47230 kJ/mol      Ea2= 29660 
kJ/mol 

k01= 56.59 1/s k02= 5.27 1/s 

Optimiert Ea1= 42564 kJ/mol Ea2=16277 kJ/mol k01= 28.48 1/s k02= 1.28 1/s 

Tabelle 1. Vergleich der Parameter aus der Literatur  [15]  und aus dem 

Optimierungsalgorithmus.  

Derselbe Algorithmus wurde für das Modell in ANSYS implementiert. Die benötige 

Rechenleistung machte aber eine Validierung nur teilweise möglich. In den nächsten Schritten 
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wird das Modell beschleunigt und vereinfacht, um die Optimierung zu ermöglichen. Daf ür 

wurde weitere Rechenzeit im HPC beantragt.  

Zeitraum 01.01.2023 ɀ 30.06.2023  

Wie bereits erwähnt wurden weitere Ressourcen zur Verfügung gestellt, um komplexere und 

rechenintensivere Simulationen durchführen zu können. Es hat eine vollständige Koppelung 

des Optimierungsalgorithmus mit dem ANSYS Modell stattgefunden. Die resultierenden 

optimalen präexponentiellen Faktoren und Aktivierungsenergien sind in der Tabelle 2 zu 

finden.  

Literatur Ea1= 47230 kJ/mol      Ea2= 29660 kJ/mol k01= 56.59 1/s k02= 5.27 1/s 

Optimiert Ea1= 49120.48 
kJ/mol 

Ea2= 29473.49 
kJ/mol 

k01= 54.874 
1/s 

k02= 5.617 1/s 

Tabelle 2. Vergleich der Parameter aus der Literatur [15]  und aus dem 

Optimierungsalgorithmus.  

Das Modell wurde ergänzt, um ursprünglich getroffene vereinfachende Annahmen zu 

adressieren. Zu dem Modell wurde die Energiebilanz zugefü hrt, damit der Prozess nicht mehr 

als isotherm angenähert werden muss. Außerdem wurde das Gleichungssystem geändert, um 

das Medium als porös betrachten zu können. Auf diese Art wird die Annahme, dass der 

Prozess isobar ist, behoben. Der Druckverlust wurde anhand von Erguns Gleichung definiert.  
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Abbildung 19. Vergleich des erweiterten Modells mit experimentellen Daten  [15] . 

Um das dynamische Verhalten des Reaktors in einem System integrieren zu können, wurde 

das Modell in Modellica implementiert (Hinweis: aufgrund der Rechenzeit wurden für das 

dynamische Verhalten die ursprünglichen Annahmen eines isothermen und isobaren 

Prozesses wieder getroffen sowie der Prozess auf ein eindimen sionales Problem reduziert).  
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Abbildung 20. Vergleich des Modells in Modellica mit experimentellen Daten [15] . 

Zeitraum 01.07.2023 ɀ 31.07.2023  

Mit den Ergebnissen aus den vorherigen Zeiträu men wurden die Ziele dieses Arbeitspakets 

erfolgreich abgeschlossen.  

 

3.4 AP 2.1.4 Langzeit -Betriebsverhalten  

AP 2.1.4 Langzeit -Betriebsverhalten  

Zeitraum: 01.01.2023 ɀ 30.06.2023  

Das Arbeitspaket befindet sich momentan in Bearbeitung. Die ersten Untersuchungen haben 

bereits stattgefunden ɀ es sind jedoch weitere Untersuchungen notwendig, bevor die finalen 

Schlüsse gezogen werden können.  

Das im AP 2.1.3 entwickelte Modell wurde angewandt, um den Alterungsprozess des Reaktors 

zu modellieren. Es wurd en dafür die Effekte einer Verringerung der Porosität betrachtet, da 

im Langzeitbetrieb davon auszugehen ist, dass die durchschnittliche Partikelgröße durch 

Bruch bzw. zerbröseln von Partikeln sinkt.  
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Abbildung 21. Einfluss der Porosität auf die Erzeugung von Wasserdampf.  Ergebnisse für 

drei Porositäten: 0,82, 0,6 und 0,4.  

Generell ist eine langsame Entleerung des Reaktors zu beobachten, wenn die Porosität sinkt. 

Die Reaktion läuft gerade zu Beginn des Prozesses langsa mer ab und die Entleerung dauert 

entsprechend länger.  

Zeitraum: 01.07.2023 ɀ 31.12.2023  

Zum Arbeitspaket gehören die Untersuchungen zur mechanischen Langzeitstabilität der 

Konditionierung der Speichermassen (Pellets). Es wird angenommen, dass Kräfte, die 

aufgrund von Wärmeausdehnung entstehen, die Hauptursache für Schäden im Reaktor sind. 

Es wurde ein FEM Modell definiert, das die Natur dieser Wärmeausdehnungen 

veranschaulichen soll. Das Modell stellt einen Partikelreaktor mit ca. 1000 Kugeln d ar. Die 

Kugeln haben einen Durchmesser von 3 mm und der Zylinder hat ein Durchmesser von 21 

mm mit einer Wandstärke von 1 mm. Die Länge der Schüttung beträgt ca. 70 mm. Wegen der 

Komplexität der Geometrie, insbesondere der Kontaktpunkte, ist eine Simulatio n mit starrem 

Körper inklusive Berücksichtigung der Bewegungen und Verformungen sehr rechenintensiv. 

Deswegen wurden die Kontaktpunkte als Verbindungsoberfläche definiert und die Schüttung 

wurde als starrer Körper betrachtet ( Abbildung 22). 
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Abbildung 22. FEM Definition (Links) und Ergebnisse (Rechts).  

Eine Temperaturerhöhung von 80°C wurde aufgeprägt, woraus eine Wärmeausdehnung 

resultierte. Die Ergebnisse zeigen sowohl positive als auch negative Spannungen bzw. einige 

Kugeln befinden sich unter Druck, während andere unter Zug stehen. Daraus lässt sich 

schlussfolgern, dass Umschichtungen der Kugeln stattfinden würd en. Es ist deswegen zu 

erwarten, dass die Schäden nicht aus einer einzelnen Erhöhung der Temperatur, sondern aus 

Temperaturschwankungen entstehen. Die genaueren Auswirkungen sollen experimentell 

untersucht werden.  

Mit diesen Ergebnissen sind die Ziele dies es Arbeitspakets abgeschlossen.  

 

3.5 AP 2.1.5 Schlussfolgerungen zum optimalen Design und zu Betriebsmessstellen für 

Regelung und Monitoring  

AP 2.1.5 Schlussfolgerungen zum optimalen Design und zu Betriebsmessstellen für  

Regelung und Monitoring  

Zeitraum: 01.0 7.2023 ɀ 31.12.2023  

Die Modellierung hat sich als eines der nützlichsten Werkzeuge für die Optimierung des 

Designs herausgestellt. Die Modellierung wurde auf zwei Ebenen durchführt: der Reaktor und 

das System. Für die Modellierung auf Reaktorebene ist der Wärmeübergangskoeffizient 

zwischen Fluid und Partikeln einer der relevantesten Parameter. Korrelationen dieses 

Parameters, die in der Literatur zu finden sind, beziehen sich auf makroskopische 

Definitionen der Wärmeübergangs, was für die Definition eines K ontinuummodells 

unpassend ist. Um besser zu verstehen, welche Parameter einen Einfluss auf den 

Wärmeübergangskoeffizient auf der mikroskopischen Ebene haben, wurde ein 

partikelaufgelöstes Modell definiert, das unter instationären Bedingungen simuliert wurd e. 

Luft bei einer Temperatur von 950 °C und einer Eintrittsgeschwindigkeit von 0.88 m/s wurden 

am Einlauf definiert. Das System befindet sich ursprünglich bei 20°C und die Wände sind 

adiabat. Der Reaktor hat einen Durchmesser von 210 mm. Die Schüttung best eht aus 30 mm 

Kugeln. Die Ergebnisse (Abbildung 23) zeigen den Einfluss der Temperatur auf den 
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Wärmeübergangskoeffizient. Die Wandeffekte oder der Druckverlust beeinflussen den 

Koeffizient nicht. Es wird erwartet, dass der Wärmeübergangskoeffizient in großem Maße von 

der Geometrie der Partikel abhängt.  

 

 

 

Abbildung 23.Verlauf der Wärmeübergangskoeffizient.  
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Im parallel laufenden Arbeitspaket 3.5.1 wird die Validierung der Materialeigenschaften 

beschrieben. Darüber hinaus wurde eine Sensitivitätsstudie durchgeführt und festgestellt, 

dass kleine Abweichungen eine nicht une rhebliche Wirkung auf die Modellierung haben. In 

diesem Arbeitspaket werden diese Abweichungen näher untersucht, da die Modellierung 

einen Kernfaktor für ein optimales Design darstellt. Um zu sehen, wie die verschiedenen 

Werte für Materialeingeschaften das  rechnerisch Gleichgewicht beeinflussen, wurden 

graphische Darstellungen der Gibbs -Energie betrachtet, in denen die Gibbs -Energie um den 

Gleichgewichtpunkt dargestellt ist.  

 

Abbildung 24. 3D Oberfläche der Gibbs -Energie (Link s) und 2D Feld Gibbs Energien 

(Rechts).  

 

Bei der Modellierung des FeRedox -Betriebs auf Systemebene wird das Tool 

EBSILON®Professional eingesetzt, um die verschiedenen Komponenten zu analysieren. Diese 

Analyse zielt darauf ab, die Eigenschaften der wichtigs ten Geräte zu verstehen und zu 

untersuchen, um das Gesamtverhalten des Systems zu bestimmen.  

Bei diesem Ansatz wird untersucht, wie sich die Anforderungen des Systems auf die 

wichtigsten Komponenten des Betriebs auswirken und wie die Leistung der einzelnen  Geräte 

das Gesamtsystem beeinflusst. Die thermodynamische Analyse des Systems ist grundlegend 

für das Verständnis der technischen Anforderungen der Technologie.  

Abbildung 25 ist eine vereinfachte Darstellung der Analyse auf Systemebene mit 

EBSILON®Professional. Der FeRedox -Reaktor wird für die Oxidationsreaktion von Eisen (Fe) 

mit Dampf bei 750  °C versorgt. Das Reaktorprodukt, das durch Strom 3 dargestellt wird, 

besteht aus Wasserdampf und Wasserstoffgas bei 750  °C. Strom 3 wird im Rekuperator 

abgekühlt, w o ein Teil der Wärmeenergie auf Strom 5 (Wasser bei 25 °C) übertragen wird. Für 

diese Architektur wird der Strom 6 am Ausgang des Rekuperators in einem elektrischen 

Heizer erhitzt, um Dampf zur Versorgung des Reaktors zu erzeugen. Eine Batteriebank treibt 

den elektrischen Heizer an. Das Gemisch aus Dampf und Wasserstoffgas aus Strom 4 

durchläuft einen Kondensator, und membranbasierte Trennverfahren können Wasserdampf 

selektiv aus dem Wasserstoffgas entfernen. Strom 9, der aus Wasserstoff besteht, wird in 

einem Tank gespeichert und dann an eine PEM -Brennstoffzelle (Proton Exchange Membrane) 

zur Stromerzeugung weitergeleitet. Der in der Brennstoffzelle erzeugte Strom wird in einer 

Batterie gespeichert.  
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Abbildung 25 Schematische Darstellung des FeRedox -Systems mit Ebsilon.  

Die wichtigste Herausforderung auf Systemebene ist das Wärmemanagement des Betriebs. 

Um diese Herausforderung zu meistern und die thermische Nutzung zu optimieren, wur den 

verschiedene Geräteanordnungen bewertet. Der Wärmetauscherbereich, insbesondere der 

Rekuperator, wurde untersucht, um die potenzielle Steigerung der Gesamteffizienz des 

Systems aus einer thermo -ökonomischen Perspektive zu bewerten.  

Außerdem wurde die I ntegration verschiedener Technologien bewertet, wie z.B. organische 

Rankine-Prozesse (ORC) zur Stromerzeugung unter Nutzung von Wärme bei niedrigen und 

mittleren Temperaturen, Wärmepumpen zur Raumheizung oder -kühlung auf der Grundlage 

einer Analyse des Wä rmemanagements, überkritische CO 2-Kreisprozesse (sCO2) zur 

Stromerzeugung unter Rückgewinnung von Wärme aus der Verbrennung von Wasserstoff 

und Verbrennungsmotoren unter Nutzung von Wasserstoff als Brennstoff für den 

Verbrennungsprozess.  

Die Untersuchung v erschiedener Technologien zielt darauf ab, die Übertragbarkeit des neuen 

Prinzips der FeRedox -Speichereinheit auf andere Anwendungen zu untersuchen, die in (WP 

3.5) näher erläutert werden.  

Die Analyse des Reaktors wird auf der Ebene der Ausrüstung untersuc ht, indem ein Gibbs -

Reaktor (Komponente 134) in EBSILON®Professional simuliert wird. Die Komponentenstudie 

stellte eine Herausforderung für die Systemanalyse dar, da der thermodynamische Ansatz des 

Gibbs-Reaktors die Reaktionskinetik nicht berücksichtigt. Die für die Reaktorsimulation 

vorgeschlagene Methodik wird in WP 3.5.1 ausführlich diskutiert.  

Darüber hinaus wurde die PEM -Brennstoffzelle im Detail analysiert, um ihren Einfluss auf das 

System zu bestimmen. Der Betrieb von Festoxid -Brennstoffzellen (SOFCs) wurde ebenfalls 

untersucht. Die SOFC arbeitet bei hohen Temperaturen, typischerweise im Bereich von 600 

bis 1000 °C. Die Bestimmung des Gerätetyps und seiner Eigenschaften erfordert Änderungen 

an der Geräteanordnung auf Sy stemebene.  
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Zeitraum: 01.01.2024 ɀ 30.06.2024  

Als Abschluss des Arbeitspakets werden die Schlussfolgerungen zum optimalen Design und 

zu Betriebsmessstellen für Regelung und Monitoring zusammengefasst, die aus den bisher 

erläuternden Simulationen und Anal ysen gezogen werden können.  

Zuerst ist der Wahl des Modellansatzes  von der Größe des Reaktors und der Größe der 

Pellets abhängig. Große Reaktoren im Vergleich zur Größe der Pellets können mit 

Kontinuumsmodellen dargestellt werden. Der entscheidende Paramet er ist in dem Fall das 

Verhältnis L/d, wobei L eine charakteristische Größe des Reaktors und d der Durchmesser der 

Pellets ist. Für Werte über ὒὨϳ ςπ ist ein Kontinuumsmodell geeignet. Das partikelaufgelöste 

Modell kann in solchen Fällen dazu genutzt werd en, die notwendigen Parameter für die 

Definition des Kontinuummodells zu bestimmen. Für kleinere Verhältnisse, kann ein 

partikelaufgelöstes Modell eingesetzt werden. Das Zellenmodell hat seinen 

Anwendungsbereich in der Untersuchung von Phänomenen auf der P elletebene. Es sollte 

dann eingesetzt werden, wenn der Fokus der Untersuchungen auf dem Massen - und 

Wärmetransport im oder um das Pellet liegt.  

Um ein Kontinuumsmodell  zu definieren, sind verschiedene Parameter notwendig. Diese 

Parameter beschreiben die un terschiedlichen Phänomene in einem Reaktor auf 

makroskopischer Ebene, wobei diese Phänomene tatsächlich auf mikroskopischer Ebene 

stattfinden. Diese Aussage betrifft den Stofftransport, die Wärmeübertragung und die 

chemische Reaktion. Ist es wichtig repräs entative Parameter zu haben, um die Prozesse 

möglichst realistisch darzustellen. Zunächst werden die wichtigsten Parameter erläutert:  

- Porosität: beschreibt den Anteil von leerem Volumen im Reaktor. Es beeinflusst die 

Modellierung des Stofftransports, der W ärmeübertragung und der chemischen 

Reaktion.  

- Die Druckverlustkoeffizienten: der Druckverlust in einem porösen Medium wird 

anhand der Darcy -Gleichung modelliert (Eq. (1)). Diese Gleichung benötigt zwei 

empirischen Parameter. Es ist möglich diese zwei Parameter als Funktionen 

charakteristischer Eigenschaften der Schüttung in der Literatur zu ermitteln. Beispiele 

dazu sind die Ansätze von Ergung, Molerus, Carman, etc. All erdings haben weisen 

diese Ansätze häufig Faktoren auf, die vorab experimentell bestimmt werden müssen. 

Darüber hinaus bewegen sich die Parameter der Gleichungen in einem breiten 

Bereich. Aus diesem Grund wird empfohlen, die Druckverlust -koeffizienten dire kt für 

jede Anwendung zu bestimmen.  

- Koeffizienten der Wärmeübertragung: zwei Koeffizienten bestimmen die 

Wärmeübertragung in der Schüttung: die effektive Wärmeleitfähigkeit und der 

Wärmeübergangskoeffizient. Der erste bestimmt wie die Wärme im Feststoff ge leitet 

wird. Der zweite bestimmt wie die Wärme zwischen Feststoff und Fluid übergetragen 

wird. Verschiedene Korrelationen ermöglichen die Bestimmung der effektiven 

Wärmeleitfähigkeit  [5] . Allerdings liefern diese Korrelatione n Werte, die sich bis zu 

einer Größenordnung voneinander unterscheiden. Es wird daher wiederum 

empfohlen, die effektive Wärmeleifähigkeit experimentell zu bestimmen. Die 
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Messungen können stationär mit den entsprechenden Wärmeflusssensoren erfolgen, 

oder in stationär mit Thermoelementen. Da die Temperaturprofile aus einer 

unidirektionalen Wärmeübertragung einer zylindrischen Geometrie eine analytische 

Lösung haben, ist es möglich, experimentelle und theoretische Kurven anzupassen, 

womit die effektive Wärmelei tfähigkeit bestimmt werden kann. Mit verschiedenen 

Korrelationen aus der Literatur können ebenfalls Wärmeübergangskoeffizienten 

bestimmt werden  [5] . Allerdings basieren diese Koeffizienten auf bestimmten 

Definitionen des Temperaturgradienten (eq. (3): Ὕ : Wandtemperatur, Ὕ : 

Einlasstemperatur, Ὕ : Auslasstemperatur, ήȕ: Wärmestromdichte ), die nicht den 

Gradienten für die Berechnung der Wärmeübertragung in einem Kontinuumsmodell 

entsprechen. Es besteht somit der Bedarf, geeignete Korrelationen oder Datenbanken 

von Wärmeübergangskoeffizienten in Schüttungen zu erstellen. Diese Datenbanken 

können mit Wärmeübergangskoeffizienten aus Experimenten sowie Simulationen 

gefüllt werden.  

 

Abbildung 26. Bestimmung der Wärmeleitfähigkeit aus instationären Messungen mit 

Thermoelementen. Beispi el mit massivem Zylinder, der zur Messung der 

Wärmeleitfähigkeit von Aluminium genutzt wurde (Links). Bestimmung der effektiven 

Wärmeleitfähigkeit einer Schüttung aus Glaskugeln und Vergleich mit Korrelationen aus 

der Literatur (Rechts).  

ήȕ ‌ῳὝ  (2
) 

ῳὝ
Ὕ Ὕ Ὕ Ὕ

ὰὲ
Ὕ Ὕ
Ὕ Ὕ

 
(3
) 

- Koeffizienten der Reaktionskinetik: die Reaktionskinetik wird mit der Arrhenius -

Gleichung modelliert. Die Reaktionsrate, wie in Gleichung (4) dargestellt, wurde von 

Barde et al. empfohlen [15]  (Ὧ: Präexponentieller -, Frequenz- oder Stoßfaktor, Ὁ: 

Aktivierungsenergie, Ὑ: Gaskonstante, Ὕ: Temperatur, Ὢὼ: Funktion der Kinetik, ὼ: 

Reaktionsverlauf, ὅ: Konzentration in der Gasphase , ὲ: Reaktionsordnung) . Andere 

Autoren empfehlen eine Variante, in der die Konzentration in der Gasphase nicht 
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betrachtet wird [14] . Hier sind vier Parameter zu bestimmen: Ὧ, Ὁ, Ὢὼ und ὲ. Ὢὼ 

und ὲ wurden a us der Literatur entnommen. Werte für Ὧ und Ὁ können auch in der 

Literatur gefunden werden, sie befinden sich aber in einem breiten Bereich  [14] . Grund 

dafür ist, dass die Werte auf makroskopischer Ebene bestimmt werden, wobei nicht 

nur die Reaktionsmechanismen, sondern auch Transportphänomene miteinbezogen 

sind. Die resultierenden Parameter werden auch scheinbare Aktivierungsenergie oder 

scheinba rer Stoßfaktor genannt. Da die Geometrie und Topologie einen Einfluss auf 

die Parameter haben, empfiehlt es sich jeden Anwendungsfall experimentell zu 

charakterisieren. Verschiedene Methoden existieren, um die Parameter aus 

experimentellen Daten zu bestimm en. In diesem Projekt wurde ein weiteres Verfahren 

entwickelt.  

ὶȕ ὯὩὼὴ
Ὁ

ὙὝ
Ὢὼὅ  

(4) 

Partikelaufgelösten Modelle  sind ressourcenintensive Simulationen. Ihr Einsatz ist in den 

letzten Jahren angestiegen, ermöglicht zum  Teil durch die breit verfügbaren 

Computerressourcen. Arbeiten in der Literatur zeigen, dass die Erzeugung von realistischen 

Geometrien anhand vorhandener Modelle ausgereift ist, was in diesem Projekt noch einmal 

bestätigt würde. Die experimentelle Validie rung ist ebenso möglich, jedoch komplex und es 

besteht Optimierungspotenzial. Dahingegen ermöglichen theoretisch erzeugte Geometrien 

bereits eine realistische Modellierung der Strömung, was wiederum die Bestimmung der 

Druckverlustkoeffizienten ermöglicht. Bei der Modellierung der Wärmeübertragung besteht 

hingegen Verbesserungsbedarf. Auch wenn das Beispiel für die Wärmeleitfähigkeit in 

Abbildung 6 realistische Ergebnis se liefert, sollte eine experimentelle Validierung, sowohl für 

das partikelaufgelöste Modell als auch für die empirischen Korrelationen durchgeführt 

werden. Bezüglich der Bestimmung von Wärmeübergangkoeffizienten in Pelletschüttungen, 

gibt es keine vorhand enen Referenzen, die die Berechnung oder Validierung ermöglichen. Es 

besteht in dieser Hinsicht Entwicklungspotenzial, wie bereits andere Forschungsgruppen 

angemerkt haben  [18] . Mit Bezug auf die Modellierung des Reaktors in einem System , ist ein 

vereinfachtes Modell für die Dimensionierung ausreichend, solange die oben genannten 

Parameter nicht akkurat bestimmt werden können. Die in diesem Projekt getroffenen 

Annahmen in der Mo dellierung des Reaktors sind: sofortiger Transport, sofortige 

Wärmeübertragung und sofortige Reaktion. Diese Annahmen resultieren darin, dass die 

Zusammensetzung sowie die Temperatur homogen sind, die Temperatur der Solltemperatur 

entspricht und die Wasser stoffproduktion bzw. -speicherung durch die Konzentration im 

Gleichgewicht bestimmt wird. In dieser Hinsicht sind die folgenden Erkenntnisse gewonnen 

worden:  

- Es ist möglich instationäre Prozesse mit einem Gleichgewichtsmodell zu simulieren, 

wobei der Zeits chritt ein wichtiger Parameter ist.  

- Die Materialeigenschaften spielen eine sehr große Rolle. Sogar kleine Unterschiede in 

den Stoffdaten des Materials führen zu großen Unterschieden im Reaktor -verhalten.  

Zeitraum: 01.07.2024 ɀ 31.07.2024  
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Der Erfolg in der Vermarktung von Wasserstoffspeichern ist abhängig von der Entwicklung 

von Brennstoffzellen - und Elektrolyseurtechnologien. In dem Fall von Wasserstoffspeichern 

auf Basis von Eisenoxiden, ist die Entwicklung von Festoxidbrennstoffzellen bzw. -

elektrolyseure n (SOFC bzw. SOE) besonders relevant, da ihre Betriebstemperaturen sich 

näher an den Betriebstemperaturen vom FEREDOXspeichern befinden. Deswegen wurde 

die FEREDOX-Technologie im 16. European SOFC and SOE Forum (EFCF) vorgestellt. 

Besonders relevante Ergeb nisse der Teilnahme an der Konferenz sind die Kontakte, die für 

zukünftige Zusammenarbeiten geknüpft werden konnten, und die Vorträge über 

Wasserstoff im Schiffsverkehr, die im AP 3.5.2. zusammengefasst werden. Mehr als 

vierzehn Teilnehmer waren Anbieter v on Brennstoffzellen, Stacks, Elektrolyseuren oder 

Versuchsständen gewesen. Mindestens zwölf Teilnehmer waren aus dem Bereich der 

Messtechnik oder aus der Branche des Apparate - oder Anlagebaus. Mehr als neun 

Teilnehmer waren aus der Materialindustrie, vor a llem aus der Keramikindustrie.  

Damit sind die Ziele des AP 2.1.5. erfolgreich abgeschlossen.  

 

3.6 AP 2.2.2 Entwicklung und Herstellung optimierter Eisenmassen  

AP 2.2.2 Entwicklung und Herstellung optimierter Eisenmassen  

 

Im Arbeitspaket 2.2 wird von den Projektpartnern NACOMPEX GmbH und IET ein skalierter 

Eisenmassen-Speicher entwickelt. Als Basis für die Entwicklung des optimierten Eisenmassen -

Speichers werden die an der Bergakademie Freiberg durchgeführten experimentellen 

Untersuchungen der kleinskalige n Versuchsanlage sowie die theoretischen numerischen 

Modellierungen aus AP 2.1 verwendet. Das IET beschäftigt sich hierzu aktuell auf Basis der in 

AP 2.1.1 gewählten Modellierungsansätze mit der Definition von Kriterien (Porosität, 

Druckverlust, Temperatur , Zusammensetzung, etc.) zur Auswahl geeigneter 

Eisenmassengeometrien. Das AP 2.2.2 ist somit abgeschlossen.  

 

3.7 AP 3.5.1. Untersuchungen zur Skalierbarkeit  

AP 3.5.1. Untersuchungen zur Skalierbarkeit  

Zeitraum: 01.01.2023 ɀ 30.06.2023  

AP 3 hat die Systemunter suchung und den -aufbau eines Eisenmassenspeichers mit einem 

SOEC/SOFC-Modul zum Ziel. Teil des Arbeitspakets sind die Untersuchungen zur 

Übertragbarkeit des neuartigen FeRedox -Speicherantriebsprinzips auf andere Anwendungen 

(AP 3.5). Im ersten Schritt wir d die Skalierbarkeit untersucht (AP 3.5.1). Anhand der 

experimentellen und theoretischen Ergebnisse werden Grenzen der technischen und 

wirtschaftlichen Realisierbarkeit des Strom -zu-Strom -Speichersystems bewertet. Dabei sollen 

kritische Schnittstellen früh zeitig erkannt werden, um die Untersuchung von passenden 

Alternativen zu ermöglichen. Eine Literaturrecherche dazu wird aktuell vom Institut für 

Energietechnik (IET) durchgeführt. Ziel ist es, den Stand der Wasserstoffinfrastruktur zu 

kennen, und in welche  Richtung sich die Entwicklung von Wasserstofffahrzeugen bewegt. Um 

eine klare Übersicht über die Wasserstoffindustrie zu erhalten, wird ein Cluster generiert, in 
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dem die Verbindungen zwischen Industrie, Forschungseinrichtungen und Förderinstitutionen 

graphisch visualisiert wird.  

Parallel zu der Literaturrecherche wurden Modellen auf der Systemebene entwickelt, die eine 

flexible Anpassung an andere Technologien ermöglichen. Dafür wurde ein Modell in Ebsilon 

generiert, in dem die Hauptkomponenten im Fluidkre islauf abgebildet wurden. Die Abbildung 

27 stellt eine Vereinfachung des in Ebsilon implementierten Modells dar.  

 

Abbildung 27. Skizze des Modells in Ebsilon.  

Die Berechnungen in Ebsilon erfolgen zunächst über eine statische Modellierung 

(Gleichgewichtsthermodynamik). Die dynamische Modellierung des Reaktors aus 

vorangegangenen Arbeitspaketen können daher nicht direkt genutzt werden und die 

Modellierung des Reaktors in Ebsilon wird folglich über das chemische Gleichgewicht im 

Reaktor vorgenommen. Auf diese Weise kann auch in Ebsilon die Beladung und Entleerung 

des Behälters simuliert werden.  

Um das Reaktormodell zu validieren, wurden die experimentellen und theoretischen Daten 

von Singh et al. [19]  als Referenz genommen.  
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Abbildung 28. Wasserstoffproduktion (oben) und Zusammensetzung der fe sten Phase 

(unten) in Abhängigkeit vom hinzugefügten Wasser im Reaktor.  

Ebsilon modelliert die Gasphase als Gemisch, wohingegen die feste Phase als eine Mischung 

aus reinen Oxiden betrachtet wird. In Abbildung 29 ist ersichtlich, dass die 

Wasserstoffproduktion gut mit dem Ebsilonmodell wiedergegeben werden kann. Das 

Phasendiagram zeigt aber nicht die höchste Oxidationsstufe.  

 

Abbildung 29. Ergebnisse von Ebsilon im Vergleich mit den Referenzdaten [19] . 

Um den Grund der Abweichung zu finden, wurde das chemische Gleichgewicht zum Vergleich 

mit der OpenSource Python -Bibliothek Cantera modelliert. Die Ergebnisse sind sehr ähnlich. 

Daraufhin wurden die Stoffeigenschaften der festen Phasen aktualisiert und val idiert. In der 

Abbildung 31 werden experimentellen Daten aus der Literatur (schwarze Punkte) zu 
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unterschiedliche Korrelationen derselben verglichen. ɊPredefiniertɈ entspricht die Kurve mit 

dem Nasa7 Polynom, welchen vorgegeben in Cantera wird. Die Kurve ɊShomateɈ wurde mit 

den Shomate Koeffizienten von NIST [20]  bestimmt.  

 

Abbildung 30. Ergebnisse von Cantera und Vergleich mit den Referenzdaten [19] . 

 

Abbildung 31. Wärmekapazitäten und Vergleich mit Literaturdaten: Eisen [21] , Wüstit [22] , 

Magnetit [22]  bzw. Hematit [22] . 

Die Modellierung der festen Phase als feste Lösung führt zu einer relativ großen Abweichung 

von den Referenzdaten. Weder das Phasendiagram noch die Wasserstoffproduktion sind in 

guter Übereinstimmung mit den Werten von Singh et al.  
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Abbildung 32. Ergebnisse von Cantera mit dem Ansatz die feste Phase als feste Lösung zu 

betrachten und Vergleich mit den Referenzdaten [19] . 

Die berechnete Reaktionsenthalpie wurde ebenfalls mit Reaktionsenthalpien aus der Literatur 

validiert.  

Tabelle 3. Reaktions - und Bildungsenthalpien.  
Variable Wert Einheiten 

Temperatur 1233,15 [K] 

Ὤȟ  [23] -205,483 kJ/mol 

Ὤȟ  [20] -691,59 kJ/mol 

Ὤȟ  [20] -926,46 kJ/mol 

Ὤȟ  [23] 27,83 kJ/mol 

σὊὩὕ Ὄ ᵮςὊὩὕ Ὄὕ -11,463 kJ 

Ὤȟ  [20] -219,15 kJ/mol 

ρ ὼὊὩὕ ρ τὼὌ
ᵮσὊὩὕ ρ τὼὌὕ 

36,056976 kJ 

Ὤȟ  [23] 35,6 kJ/mol 

ὊὩ ὕ Ὄ ᵮ ρ ὼὊὩ Ὄὕ 19,5502 kJ 

Ὄ
ρ

σ
ὊὩὕ ᵮ

ς

σ
ὊὩ Ὄὕ 

20,9503333 kJ 

ὊὩὕ τὌ ᵮσὊὩ τὌὕ 100,008 kJ 

x 0,053   

1-x 0,947   

Mit den Daten in der Tabelle 3 könnten die Ergebnisse von Ebsilon und Cantera reproduziert 

werden. Das Diagramm auf der linken Seite der Abbildung 33 zeigt wie die Ergebnisse von 

Ebsilon nah an den Werten liegen, die mit Reaktionsenthalpien aus der Literatur berechnet 

wurden. Das Modell in Cantera zeigt eine Abweichung gerade zur Beginn des Prozesses 

(Abbildung 33 Mitte).  
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Abbildung 33. Vergleich der berechneten Reaktionswärmen mit Ebsilon, Cantera und Enthalpien 

aus der Literatur (ɊValidationɈ). 

Zeitraum: 01.07.2023 ɀ 31.12.2023  

Um die Ergebnisse von Ebsilon zu validieren, wurde ihre Gleichgewichtalgorithmus angesetzt, 

um das Phasendiagramm von Spreitzer et al. [14]  (Abbildung 15) zu reproduzieren. 

Gleichgewichtpunkte sind für unterschiedlichen Temperaturen berechnet und in dem 

Diagramm dargestellt. Die Zusammensetzung der festen Phase wird über verschiedene 

Farben dargestellt ( Abbildung 34 Links). Die Ergebnisse zeigen, dass Ebsilon in der Lage ist, den 

Übergang zwischen Eisen und Wüstit und zwischen Eisen und Magnetit akkurat zu 

beschreiben. Es gibt aber große Abweichungen bei der Berechnung des Gleichgewichts 

zwischen Wüstit und Magnetit. Dieselben Berechnungen wurden mit Cantera durchgeführt. 

Der Übergang zwischen Eisen und Magnetit bei ɊniedrigenɈ Temperaturen wird nicht so gut 

wiedergegeben w ie mit Ebsilon. Bei den mittleren Temperaturen (ca. 600  °C) ist hingegen eine 

leicht Bessere Beschreibung ersichtlich. Auch eine gewisse Verbesserung bei der 

Beschreibung des Übergangs von Wüstit zu Magnetit wird erreicht, wobei weiterhin größere 

Abweichun gen zu den Literaturwerten bestehen.  

 

Abbildung 34. Phasendiagramm [14]  mit Ebsilon (Links) und mit Cantera (Rechts).  

Darüber hinaus wurden die mit Ebsilon berechneten Enthalpien und Entropien validiert, 

indem ihre Werte mit den von Cantera gelieferten Werten verglichen wurden. Generell sind 

nur kleine Unterschiede zu beobachten. Die große Abweichung in den Absolutwerten der 

Enthalpien liegt an der Definition von unterschiedlichen Refe renzwerten, was keinen Einfluss 

auf der Bestimmung von Gleichgewichten hat.  
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