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Problemstellung

Im Rahmen |hrer Studienarbeit tragen Sie zu der Entwicklung eines Prozesses zur Aufwertung
kohlenstoff-haltiger Reststoffe zu Graphen bei. Das Verfahren beruht auf der Rekristallisation
von Kohlenstoff aus Metallschmelzen. Aus vorangegangenen Arbeiten sind die Stoffdaten fir
geeignete Stoffsysteme aus Metall und Kohlenstoff bekannt. Neben dem thermodynamischen
Gleichgewicht unterliegt der Rekristallisationsprozess kinetischen Effekten.

Ziel der Arbeit ist es, diesen Einfluss zu beriicksichtigen und zeitabhéngig den Rekristallisati-
onsprozess zu bilanzieren. Sie legen damit die Grundlagen fir die prozesstechnische Umset-
zung des Rekristallisationsverfahrens.

Ihre Aufgabe besteht darin, mit Hilfe von MATLAB die Kinetik des Kristallisationsprozesses zu
modellieren. Dazu ist es erforderlich, dass Sie gewdhnliche Differentialgleichungssysteme nu-
merisch l6sen. Die erforderlichen Daten entnehmen Sie der 6ffentlich zugénglichen Literatur
und/oder berechnen diese auf Basis vorliegender experimenteller Daten.

Schwerpunkte

1. Einarbeiten in das grundlegende Prozesskonzept und die vorliegenden thermodyna-
mischen Berechnungen

2. Erfassung der Daten fur das Aufstellen des Modells

3. Modellieren des Kristallisationsprozesses in Abhangigkeit der Temperatur und der
Zusammensetzung des Stoffsystems. Implementierung in MATLAB.

4. Fur Masteranden: Berucksichtigung zusatzlicher Einfliisse wie der Durchstromung
der Schmelze mit Gas. Hierzu ist es erforderlich, dass Sie partielle Differentialglei-
chungssysteme numerisch l6sen.
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Research topic

In the scope of your work, you will contribute to the process development for upcycling of
carbonaceous residues to graphene. The process is based on the recrystallisation from molten
metals. The equilibrium composition of the system comprising carbon dissolved in metal is
known from previous work.

Your task will be to take kinetic effects into account and model the crystallisation process. Only
if these effects are accounted for, a transient balance can be calculated. With your work you
will contribute to the process development of upcycling carbon by recrystallisation.

Your task will be to model the kinetics of the crystallisation process using MATLAB thereby
numerically solving ordinary differential equations. The required data will be collected from the
open literature and experiments conducted in previous work.

Main steps

1. Familiarising yourself with the process concept and the results of the thermodynamic
calculations

2. Collecting the required data for setting up the kinetic model

3. Modelling of the crystallisation process in dependence of temperature and composi-
tion of the system using MATLAB

4. For a master thesis: You will account for additional effects like gas streams passing
through the molten metal. For this, you will need to be able to nhumerically solve par-
tial differential equations.



