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(pre-combustion and post-combustion processes) 
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List of Publications Prof. Dr.-Ing. Harald Klein 

2025 

 Engel, F. S.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Hydraulic Performance of Different Fixed Valve

Geometries in a DN1200 Tray Column. Jahrestreffen der DECHEMA/VDI-Fachgruppe

Fluidverfahrenstechnik, 2025

 Inderwies, K.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Investigation of Crystallization Fouling on Column

Internals. Jahrestreffen der DECHEMA/VDI-Fachgruppe Fluidverfahrenstechnik, 2025

2024 

 Engel, F. K.; Ulmer, S.; Zander, H.-J.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Dynamisches Modell eines

PEM-Elektrolyse-Stacks für einen digitalen Zwilling. ThermoSim, 2024

 Engel, F. K.; Zander, H.-J.; Ulmer, S.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Dynamic Multi-Physics

Modelling of a PEM Stack for a Digital Twin Application. PRiME, 2024

 Engel, F. S.; Wiedemann, P.; Schleicher, E.; Arcuri, L.; Schubert, M.; Hampel, U.;

Klein, H.; Rehfeldt, S.: Tracer-Untersuchungen zum Strömungsverhalten der

Zweiphasenschicht in einer DN1200-Bodenkolonne. Jahrestreffen der DECHEMA/VDI-

Fachgruppe Fluidverfahrenstechnik, 2024

 Fahr, S.; Engel, F. K.; Rehfeldt, S.; Peschel, A.; Klein, H.: Overview and evaluation of

crossover phenomena and mitigation measures in proton exchange membrane (PEM)

electrolysis. International Journal of Hydrogen Energy 68, 2024, 705-721

 Fahr, S.; Schiedeck, M.; Reinke, M.; Bohn, J.-P.; Rehfeldt, S.; Peschel, A.; Klein,

H.: Simultaneous design and part-load optimization of an industrial ammonia synthesis

reactor. Chemical Engineering Journal 480, 2024, 148302

 Fahr, S; Kender, R.; Bohn, J.-P.; Peschel, A.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Dynamic Operation

of Load-Flexible Ammonia Plants. Annual Meeting of Process Engineering and Materials

Technology, 2024

 Hamacher, J.; Al-Zoubi, A; Stary, A.; Stops, L.; Siebe, D.; Rehfeldt, S.; Klein,

H.: Wärmeübergangskoeffizienten bei der Anwärmung von kryogenem

Wasserstoff. Jahrestreffen 2024 der DECHEMA-Fachgruppen Wärme- und

Stoffübertragung (WSUE) und Trocknungstechnik (TRO), 2024

 Hemauer, J.; Bohn, J.-P.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Combined Electrolysis and Steam

Methane Reforming for Optimized, Sustainable Methanol and Green Hydrogen

Production. PRiME, 2024

 Hemauer, J.; Stadler, M.; Fahr, F.; Engel, F. K.; Hamacher, J.; Inderwies, K.; Rehfeldt,

S.; Klein, H.: Test rig for the investigation of gas crossover in PEM electrolysis at stack

level. 3. Statuskonferenz: H2Giga, 2024

 Hirtreiter, E.; Gradel, A.; Schmid, H.-P.; Wünning, C.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Modeling

of a Cooled Shift Reactor for the Production of Hydrogen from Biogas. Annual Meeting

of Process Engineering and Materials Technology, 2024

 Inderwies, K.; Kappes, J.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Investigation of Crystallization Fouling

on Column Internals using a Screening Test Rig. Chemie Ingenieur Technik, 2024

IPR2025-01173, -01174, Topsoe Ex. 1004 
Page  4 of 26

https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1756523
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1756520
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1738045
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1743447
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1730987
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1761914
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1761914
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1738044
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1756524
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1760218
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1761912
https://mediatum.ub.tum.de/node?id=1748058


2

 Inderwies, K.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Investigation of Crystallization Fouling on Column

Internals. 2024 Spring Meeting & 20th Global Congress on Process Safety, 2024

 Inderwies, K.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Investigation of Crystallization Fouling on Column

Internals. ACHEMA, 2024

 Kreitmeir, M.; Villela Pedras Lago, B.; Schoenfeld, L.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: First-

principle modeling of parallel-flow regenerative kilns and their optimization with genetic

algorithm and gradient-based method. Digital Chemical Engineering 13, 2024, 100190

 Krespach, V.; Blum, N.; Pottmann, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Improving extrapolation

capabilities of a data-driven prediction model for control of an air separation

unit. Computers & Chemical Engineering 194, 2024, 108953

 Krespach, V.; Blum, N.; Pottmann, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Enhancing Extrapolation

Capabilities of a Data-Driven Prediction Model for an Air Separation Unit Using a Digital

Twin. 2024 AIChE Annual Meeting, 2024

 Lee, J.; Baeder, D.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Water Evaporation CFD Method with the

Meshfree Volume-Volume-Coupling Approach for Wet Automotive Component Dry-Out

Time Prediction. International Journal of Automotive Engineering 15 (1), 2024, 58-65

 Losher, T.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Modeling the Condensation Heat Transfer

on Horizontal Low‐Finned Tubes. Chemie Ingenieur Technik, 2024

 Losher, T.; Schlecker, S.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Experimental investigation of the

impact of non-condensing gas on the condensation of n-propanol on a low-finned

tube. Applied Thermal Engineering, 2024, 122775

 Meier, C.; Tota, D.; Schubert, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Comparative Life Cycle

Assessment of Combined Ethylene and Acetic Acid Production by Oxidative

Dehydrogenation of Ethane. SETAC Europe 34th Annual Meeting, 2024

 Model and Dynamic Simulation of the Liquid Hydrogen Distribution by

Trailer: Wolf, C.; Alexseev, A.; Primke, F.; Rehfeldt, S.; Klein, H. 29th International

Cryogenic Engineering Conference, International Cryogenic Materials Conference 2024,

2024

 Neumann, M.; Xia, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: ReProvAP in Retrospective: Improving

the Design Process of Distillation Columns with Structured Packings. ACHEMA, 2024

 Raab, F.; Böse, L.; Klein, H.; Opferkuch, F.: Steam Storage Rankine Cycle for Unutilized

Applications in Distributed High-Temperature Waste Heat Recovery. Energies 17 (4),

2024, 920

 Raab, F.; Opferkuch, F.; Ambros, P.; Büschelberger, D.; Hastreiter, A.; Klein, H.; Raab,

D.; Scharf, R.; Weiß, A. P.: Kompakte und wirtschaftliche Abwärmeverstromung mit

Wasserdampf. VDI energie + umwelt 1 (7-8), 2024, 64-69

 Schubert, M.; Meiswinkel, A.; Tota, D.; Böcklein, S.; Mestl, G.; Sötz, V.; Straßer, B.;

Weis, Y.; Meier, C.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: A Novel Process for Sustainable Production

of Ethylene and Acetic Acid. ACHEMA, 2024

 Schönfeld, L.; Kreitmeir, M.; Wolfenstetter, F.; Neumann, M.; Klein, H.; Rehfeldt,

S.: Modeling mass and heat transfer in membrane humidifiers for polymer electrolyte

membrane fuel cells. International Journal of Heat and Mass Transfer 223, 2024, 125260

 Sidarava, V.; Hofmeister, T.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Thermodynamic Modeling of

Mobile Cryogenic Tanks with a Liquid-Cooled Thermal Shield. ICEC29/ICMC2024, 2024

 Sidarava, V.; Hofmeister, T.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Thermodynamic Modeling of

Mobile Cryogenic Tanks with a Liquid-Cooled Thermal Shield. CHISA, 2024
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 Stadler, M.; Flegiel, F.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Investigation of Gas-Liquid Separation in

Large-Scale PEM Electrolysis. 2024 AIChE Annual Meeting, 2024

 Stary, A.; Al-Zoubi, A; Hamacher, J.; Siebe, D.; Stops, L.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Freie

Konvektion an einem horizontalen Zylinder in einem kryo-komprimierten

Wasserstofftank. Jahrestreffen 2024 der DECHEMA-Fachgruppen Wärme- und

Stoffübertragung (WSUE) und Trocknungstechnik (TRO), 2024

 Stops, L.; Siebe, D.; Stary, A.; Hamacher, J.; Sidarava, V.; Rehfeldt, S.; Klein,

H.: Generalized thermodynamic modeling of hydrogen storage tanks for truck

application. Cryogenics 139, 2024, 103826

 Stucke, D.; Ashour, M. A.; Neukäufer, J.; Rausch, N.; Klein, H.; Rehfeldt, S.;

Hallmann, H.; Paschold, J.; Knösche, C.; Zimmermann, M.; Grützner, T.: Reduktion

von Wärmeverlusten in Labordestillationskolonnen und die Auswirkungen auf das Scale-

Up. Jahrestreffen der DECHEMA/VDI-Fachgruppe Fluidverfahrenstechnik, 2024

 Weis, Y.; Meier, C.; Schubert, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Enhancing Sustainability in the

EDHOX Process: A Study of Oxygen Concentration and its Effects on the Carbon

Footprint. 2. Statuskonferenz von KlimPro-Industrie, 2024

 Wolf, C.; Alexseev, A.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Thermodynamik des LH2-Transfers vom

Tankwagen zum Empfängertank. Deutsche Kälte- und Klimatagung, Deutscher Kälte- und

Klimatechnischer Verein e.V. (DKV), 2024

 Xia, M.; Inderwies, K.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Where Does Fouling Occur in Individual

Random Packing Elements? A Simulative Investigation. Chemie Ingenieur Technik, 2024

 Xia, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Looking Inside Structured Packings: Numerical

Investigations of Distillation Using OpenFOAM. 2024 AIChE Annual Meeting, 2024

2023 

 Bassioni, G.; Klein, H.: Liquefaction of natural gas and simulated process optimization –

A review. Ain Shams Engineering Journal, 2023, 102431

 Blum, N; Krespach, V.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Untersuchung der Anwendung von Deep

Reinforcement Learning zur Regelung von Luftzerlegungsanlage im

Realbetrieb. Jahrestreffen "Prozess-, Apparate- und Anlagentechnik", 2023

 Engel, F. K.; Ulmer, S.; Slaby, O.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Conceptual Design of a Multi-

Physics Digital Twin for Dynamic Real-Time Simulation of a PEM Electrolysis Plant. AIChE

Annual Meeting, 2023

 Engel, F. S.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Hydraulic investigations of standard and high

performance trays in a DN1200 column. Chemical Engineering Research and Design 194,

2023, 478-486

 Engel, F. S.; Wiedemann, P.; Schleicher, E.; Schubert, M.; Hampel, U.; Klein, H.;

Rehfeldt, S.: Vergleichende Untersuchungen zu Höhe und Aufbau der

Zweiphasenschicht in Bodenkolonnen mittels Feldsensor und Lichtvorhang. Jahrestreffen

der DECHEMA-Fachgruppen Fluidverfahrenstechnik und Adsorption, 2023

 Fahr, S.; Schiedeck, M.; Reinke, M.; Peschel, A.; Rehfeldt, S.; Klein,

H.: Ammoniakanlagen für den flexiblen Betrieb – Design und

Betriebsstrategien. Jahrestreffen "Prozess-, Apparate- und Anlagentechnik", 2023
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 Fahr, S.; Schiedeck, M.; Schwarzhuber, J.; Rehfeldt, S.; Peschel, A.; Klein, H.: Design 

and thermodynamic analysis of a large-scale ammonia reactor for increased load 

flexibility. Chemical Engineering Journal 471, 2023, 144612   

 Hamacher, J.; Stary, A.; Stops, L.; Siebe, D.; Kapp, M.; Rehfeldt, S.; Klein, 

H.: Modeling the thermodynamic behavior of cryo-compressed hydrogen tanks for 

trucks. Cryogenics 135, 2023, 103743   

 Hamacher, J.; Stary, A.; Stops, L.; Siebe, D.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Novel 

Thermodynamic Model for Cryo-Compressed-Hydrogen Tanks. 17th CRYOGENICS 2023 

IIR International Conference, 2023   

 Hamacher, J.; Stary, A.; Stops, L.; Siebe, D.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Novel 

Thermodynamic Model for Cryo-Compressed-Hydrogen Tanks. Proceedings of the 17th 

CRYOGENICS 2023 IIR International Conference, 2023   

 Hemauer, J.; Rehfeldt, S.; Klein, H.; Peschel, A.: Performance and cost modelling 

taking into account the uncertainties and sensitivities of current and next-generation 

PEM water electrolysis technology. International Journal of Hydrogen Energy 48 (66), 

2023   

 Inderwies, K.; Pfeiffer, M.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Untersuchung von 

Kristallisationsfouling an Ventilböden. Jahrestreffen der DECHEMA-Fachgruppen 

Fluidverfahrenstechnik und Adsorption, 2023   

 Kender, R.; Stops, L.; Krespach, V.; Wunderlich, B.; Pottmann, M.; Ecker, A.-M.; 

Rehfeldt, S.; Klein, H.: Reduced order modeling of a pressure column of an air 

separation unit using the Dynamic Edmister Method. Computers & Chemical 

Engineering 174, 2023, 108250    

 Krespach, V.; Blum, N.; Pottmann, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Nonlinear hybrid control 

model for accurate steady-state predictions. Computers & Chemical Engineering 178, 

2023, 108368   

 Krespach, V.; Blum, N.; Pottmann, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Kombination eines 

datengetriebenen Vorhersagemodells mit einem Digitalen Zwilling zur Regelung von 

Luftzerlegungsanlagen. Jahrestreffen "Prozess-, Apparate- und Anlagentechnik", 2023   

 Lee, J.; Bäder, D.; Rehfeldt, S.; Einsenträger, A.; Kuhnert, J.; Michel, I.; Suchde, P.; 

Klein, H.: Modeling evaporation with a meshfree collocation approach. Computational 

Particle Mechanics, 2023   

 Lee, J.; Bäder, D.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Dry-Out Time Prediction of Automotive 

Applications with Water Evaporation CFD using a Meshfree Collocation 

Approach. NAFEMS Multiphysics conference 2023, 2023   

 Lee, J.; Bäder, D.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Water Evaporation CFD Method with a 

Meshfree Collocation Approach for Wet Automotive Component Dry-out time 

Prediction. JSAE (Society of Automotive Engineers of Japan) Autumn 2023, 2023   

 Losher, T.; Deeb, M.; Lu, Y.; Margraf, H.; Jasch, K.; Lutters, N.; Rehfeldt, S.; Kenig, E.; 

Klein, H.; Luke, A.; Scholl, S.: Steigerung der Energieeffizienz von Produktionsprozessen 

durch innovative Wärmeübertrager: Verdampfung und Kondensation von 

Gemischen. Forschungs-Gesellschaft Verfahrens-Technik e.V. (GVT); AiF 

Arbeitsgemeinschaft industrieller Forschungsvereinigungen „Otto von Guericke“ e.V.; 

Bundesministerium für Wirtschaft und Klimaschutz, 2023,   
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 Losher, T.; Klein H.; Rehfeldt S.: Untersuchung der Kondensation von Lösungsmitteln 

und deren Gemischen an horizontalen Rippenrohren. Jahrestreffen der ProcessNet-

Fachgruppen Computational Fluid Dynamics und Wärme- und Stoffübertragung, 2023   

 Neumann, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Improving Design and Scale-up of Columns with 

Structured Packings Using Artificial Intelligence. 14th European Congress of Chemical 

Engineering and 7th European Congress of Applied Biotechnology, 2023   

 Neumann, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Improving Design and Scale-up of Columns with 

Structured Packings Using Artificial Intelligence. AIChE Annual Meeting, 2023   

 Raab, F.; Opferkuch, F.; Klein, H.: Steam Rankine Cycle Pilot Plant-Long-term operating 

experience and lessons learnt for future plants regarding reliability and economic 

efficiency. 10th Heat Powered Cycles Conference 2023 , 2023   

 Rausch, N.; Neukäufer, J.; Ashour, M. A.; Grützner, T.; Meinicke, S.; Knösche, C.; 

Paschold, J.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Simulation of the liquid flow distribution in 

laboratory-scale additively manufactured structured packings. Chemical Engineering 

Research and Design 196, 2023, 28-39   

 Sarajlic, N.; Neukäufer, J.; Ashour, M. A.; Grützner, T.; Meinicke, S.; Knösche, C.; 

Paschold, J.; Klein, H.; Rehfeldt, S.: Auf dem Weg zum effizienteren Scale-Up: 

Innovative Laborpackungen durch CFD-Simulationen und additive 

Fertigung. Jahrestreffen der DECHEMA-Fachgruppen Fluidverfahrenstechnik und 

Adsorption, 2023   

 Sidarava, V.; Backenstos, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Plug & Produce – A 3D-printed 

sensor system concept combined with cloud-based process monitoring for data-driven 

decision support. Procedia CIRP 118, 2023, 348-353   

 Sidarava, V; Stops, L.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Dynamic Simulation of Unsteady Heat and 

Mass Transfer of Coolant and Cryogenic Product Fluid in Portable Tanks with a Vapor-

Cooled Shield during an Operation Cycle. AIChE Annual Meeting, 2023   

 Xia, M.; Neumann, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Improving design and scale-up of 

columns with structured packings by means of CFD. Chemical Engineering Research and 

Design 193, 2023, 54-64   

 Xia, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Numerical Simulation of Fluid Dynamics and Mass 

Transfer of a Two-phase Flow in Structured Packings. 14th European Congress of 

Chemical Engineering and 7th European Congress of Applied Biotechnology, 2023   

 Xia, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Numerische Simulation der Fluiddynamik und des 

Stofftransports einer Zweiphasenströmung in strukturierten Packungen. Jahrestreffen der 

DECHEMA-Fachgruppen Fluidverfahrenstechnik und Adsorption, 2023   

 Xia, M.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Numerical Simulation of Fluid Dynamics and Mass 

Transfer of a Two-phase Flow in Structured Packings. AIChE Annual Meeting, 2023   

2022 

 Ashour, M. A.; Neukäufer, J.; Sarajlic, N.; Klein, H.; Rehfeldt, S.; Paschold, J.; 

Knösche, C.; Grützner, T.: Flexible 3D‐Printed Test Rig for Liquid Distribution 

Characterization of Laboratory‐Scale Packings. Chemie Ingenieur Technik, 2022   

 Blum, N.; Krespach, V.; Zapp, G.; Rehfeldt, S.; Klein, H.: Untersuchung einer rein 

datengetriebenen Anlagenmodellierung einer Luftzerlegungsanlage zur Anwendung in 
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