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Problemstellung

Um die steigenden Abgasnormen zu erfiillen, benotigt man
eine realistische Simulation von Abgaskatalysatoren. Die
dafiir genutzte mathematische Modellierung beruht auf
der Diskretisierung und Vereinfachung von Masse- und
Energieerhaltungsgleichungen gekoppelt mit einem Modell
fiir chemische Reaktionen. Das resultierende gewohnliche
Differentialgleichungssystem ist sehr steif. Der verwendete
Solver stifbs soll auf Stabilitat und Laufzeit untersucht
und mit anderen Solvern, die in die bestehende Simulation
Implementiert werden sollen, verglichen werden.

Modellierung

Der Katalysator wird diskretisiert und in drel unterschiedliche
Gebietstypen gas (g), solid (s) und adsorbed (©) unterteilt:
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Fiir jedes der Gebiete wird die Massenerhaltungsgleichung
vereinfacht und mit dem Finite-Differenzenverfahren diskreti-
siert. Fiir jedes Volumenelement P ergibt sich ein autonomes
Differentialgleichungssystem erster Ordnung:
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Steifheit des Systems
Das MaBder Steifheit einer DGL y" = f(y(x)) ist definiert als

max.; (R(A;)) , _ _ _
S = min;(%@;)) Vi : R(A;) < 0, \; sind die Eigenwerte von g—i(yo).

Untersuchung mit Testfallen aus Priifstandsmessungen:

Testfall S

StdSCR ~ 10°
SchSCR ~ 10°
NegSCR ~ 107
FTPall ~ 101°

Steifheitsgrenze ~ 10°

= Bei der Wahl des Solvers muss die Stabilitit besonders
berlicksichtigt werden.

Vergleich von Solvern
Der Solver stifbs verwendet das linear-implizite Mittelpunkts-
verfahren und ist A-stabil sowie Isometrie erhaltend, aber

nicht L-stabil. Zum Vergleich wurden die L-stabilen Verfahren
ode23s und Raudau IIA gewahlt:

Bezeichnung ode23s Radau IIA
Typ Rosenbrock-Typ-Verfahren Voll-implizites Runge-Kutta-Verfahren
88—7v6 206—169v6  —243V6
1 SR . P
296—169 —
Butcher- 2+£/§ 1 1800 360 225
Tableau 2 213 L6-/6 16++/6 L
0 1 16—+/6 16+6 1
36 36 9
Konvergenz- 5 5
ordnung
Stabilitat A- und L-stabil A- und L-stabil

Beide Verfahren wurden implementiert getestet. Fiir die
Testfalle hat sich ode23s gegeniiber Radau IIA durchgesetzt.

Effizientere Jacobimatrix
Die Jacobimatrix ist diinn besetzt, hat eine spezielle Struktur
und lasst sich teilweise analytisch berechnen:
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Die Struktur wird fiir ein effizienteres Losen der Gleichungs-
systeme ausgenutzt.

Der implementierte Solver ode23s hat theoretisch und prak-
tisch eine bessere Stabilitat als stifbs. Die Rechenzeiten haben
sich bei gleichen Ergebnissen deutlich verringert.
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