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EINFUHRUNG

Die Verbrennung reprasentiert wie kaum eine an-
dere Technologie den Nutzen und zugleich die Ge-
fahren, die sich der Mensch mit einer hoch techno-
logisierten Welt geschaffen hat. Wahrend sie durch
ihre mannigfachen Nutzanwendungen in Verkehr,
Transport und Energieversorgung zu einer Grund-
lage unserer Kultur geworden ist, sind ihre Neben-
effekte wie die Schadigung der Biosphare durch
Luftschadstoffe heute deutlich splrbar. Ist eine
Nutzung der Verbrennung ohne ihre negativen
Auswirkungen maoglich, und wie lasst sie sich in
groRem Malstab realisieren? Wahrend die Bezie-
hung des Menschen zur Verbrennung Uber eine
Million Jahre lang ausschlieBlich in ihrer Nutzung
bestand, ist im letzten Jahrhundert ihre systema-
tische Erforschung als entscheidender Aspekt hin-
zugekommen. Diese ist das Arbeitsgebiet des Insti-
tuts fir Technische Thermodynamik.

PHYSIKALISCH-CHEMISCHE GRUNDLAGEN

Verbrennung ist eine typischerweise unter starker
Warmeentwicklung ablaufende chemische Reak-
tion, bei der Kraftstoff und Oxidator in Produkte
umgewandelt werden. Ein ,prominentes” Beispiel
fur eine solche Reaktion stellt die Oxidation von
Methan (CH4) dar:

CHs +2 02 — CO2+2H0 .

Bei der Reaktion wird chemische Energie in
thermische Energie umgewandelt, so dass das Ab-
gas (bei gleicher Gesamtenergie) eine viel héhere
Temperatur aufweist als die Ausgangsstoffe. Die
resultierende hohe Temperaturdifferenz zur Umge-
bung kann genutzt werden, um technisch wichtige
Prozesse ablaufen zu lassen.

Diese stark vereinfachte Darstellung der Ver-
brennung zeigt schon einige sehr wesentliche
Aspekte auf: Es wird ein Brennstoff bendtigt (hier
reprasentiert durch CHa), also eine Substanz, die
viel Energie in ihren Molekilen speichert. Solche

Stoffe sind, wie an den Kraftstoffpreisen deutlich
splrbar wird, nicht in beliebiger Menge verfiigbar.
Ebenso wird Sauerstoff verbraucht, der zwar in der
Luft ,umsonst* verflgbar, aber prinzipiell ebenso
begrenzt und als Lebensgrundlage enorm kost-
bar ist. Neben der erwlinschten Warme entstehen
auch ,Abfallprodukte“ (Edukte, Abgas) die meist
nutzlos und bisweilen schéadlich sind, wie hier das
Treibhausgas CO..

Interessanterweise lauft in der Natur ein Pro-
zess ab, der in gewisser Weise die Umkehrung der
obigen Verbrennungsreaktion darstellt, namlich die
Photosynthese der Pflanzen: Aus CO; und H,O
werden unter Nutzung von Sonnenlicht wieder sehr
energiehaltige Stoffe, die als Brennstoffe genutzt
werden konnen, aufgebaut. Im Prinzip kdnnen die
beiden Prozesse ,Verbrennung“ und ,Photosyn-
these” also einen geschlossenen Kreislauf bilden,
auf dessen Grundlage eine dauerhafte, 6kologisch
vertragliche und 6konomisch sinnvolle Nutzung der
Verbrennung denkbar ist.

Leider ist dieses einfache Modell aber bei wei-
tem zu ungenau. Eines der groRten Probleme
der Verbrennung etwa, namlich die Bildung von
Schadstoffen wie Kohlenmonoxid (CO) und den bei
Verbrennung mit Luft anfallenden Stickoxiden wie
NO und NOx tritt in dieser Beschreibung Uberhaupt
nicht auf, ebenso wenig wie die Bildung von Rul}
und die bekannten Probleme der unvollstandigen
Verbrennung mit ihrer Emission unverbrannter
Kohlenwasserstoffe. Ein Schlissel zum Verstand-
nis dieser Probleme liegt in der detaillierten Be-
handlung der chemischen Reaktionen bei einem
Verbrennungsprozess.

CHEMISCHE ELEMENTARKINETIK —
EIN ENTSCHEIDENDES DETAIL

Die oben angefiihrte Methan-Verbrennung lauft in
Wirklichkeit nicht in einem Schritt ab, sondern als
Abfolge vieler hundert Elementarreaktionen, an de-
nen eine Vielzahl (typischerweise einige hundert
oder tausend) chemischer Spezies beteiligt ist. Ein
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Abbildung 1 Links: Kleiner Ausschnitt aus dem Reaktionsfluss-Schema bei der Verbrennung von Methan. Die Dicke der Pfeile repra-
sentiert den Anteil eines Reaktionsschritts am gesamten Verbrauch bzw. Bildung eines Stoffes. Rechts: Numerisch berechnetes raumlich
homogenes Methan-Luft-Gemisch bei einem Druck von 7 bar und einer Anfangstemperatur von 900 K, dargestellt als zeitliche Entwick-
lung der Konzentrationen verschiedener Spezies und der Temperatur. Man beachte die logarithmische Skala auf den Ordinaten.

kleiner Ausschnitt aus dem Reaktionsschema fir
Methan/Luft ist in Abbildung 1 links gezeigt: Ausge-
hend vom Kraftstoff Methan entstehen in vielen
Elementarreaktionen zahlreiche chemische Spe-
zies, die wiederum Auﬂtereinander reagieren kon-
nen. Die Hauptprodukte der Verbrennung, CO, und
H20 (letzteres ist im Schema nicht gezeigt), stehen
unten in dieser Kette.

Als entscheidendes Detail ist aus Abbildung 1
ersichtlich, dass vor allem chemische Spezies wie
OH, H und O sehr oft in der Reaktionskette auf-
treten und daher eine wichtige Rolle spielen. Di-
ese Stoffe sind Radikale, also Molekile mit unge-
paarten Elektronen, die deshalb sehr reaktiv sind.
Gerade diese fir den Reaktionsablauf eminent
wichtigen Stoffe sind bei der Verbrennung meist
nur in verschwindend geringen Konzentrationen
vorhanden. Analysen des Reaktionsschemas zei-
gen, dass vor allem Schritte wie

H+0; »OH+O0 |,

bei denen aus einem Radikal und einem ,sta-
bilen“ Molekil zwei Radikale gebildet werden, fiir
den weiteren Fortschritt der Verbrennungsreakti-
onen sehr wichtig sind.

Ein Ansatz zur Beschreibung der Verbrennung
ist, sie als Abfolge chemischer Reaktionen in einem
raumlich homogenen System zu betrachten. Mathe-
matisch wird dieses Modell des homogenen che-
mischen Reaktors durch ein System von gewohn-
lichen Differentialgleichungen beschrieben, das die
zeitliche Rate der Bildung oder des Verbrauchs je-
der einzelnen chemischen Spezies beschreibt. Da
die zahlreichen chemischen Spezies in vielfacher
Weise miteinander reagieren (Abbildung 1, links),
hangt die Bildungs- oder Verbrauchsgeschwindig-
keit einer Spezies in sehr komplizierter Weise von
den Konzentrationen aller Spezies ab. Daher mis-
sen die Gleichungen gewoéhnlich durch numerische
Verfahren auf Computern gelést werden.

In Abbildung 1 rechts ist beispielhaft die berech-
nete zeitliche Entwicklung der Temperatur und der
Konzentrationen einiger chemischer Spezies bei
der Zindung einer Methan/Luft-Mischung gezeigt.
Das Auftreten zweier ,prominenter® Schadstoffe,
CO und NO wird in der Simulation richtig vorher-
gesagt. Eﬁ wird aueh richtig wiedergegeben, dass
bei der Reaktion nieht der ganze Sauerstoff yer-
braucht wird. SchlieBlich findet die Umwandlung
von Edukten zu Produkten nicht instantan statt,
sondern bendtigt eine gewisse Zeit, die in der Rea-
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litdt als sogenannte Zlindverzugszeit tatsachlich
beobachtet wird. Am Ende befindet sich das Gas-
gemisch im chemischen Gleichgewicht (Abgas),
das keineswegs nur CO; und H>O als Produkte
aufweist, sondern eben auch Stoffe wie CO und
NO. Man beachte auch, dass OH nur in sehr ge-
ringen Konzentrationen auftritt, aber dennoch eine
Schliisselspezies fiir den Reaktionsablauf ist. Man
bemerkt auch, dass die zeitliche Anderung der Pro-
file meist recht gering ist, mit Ausnahme des Zeit-
punkts um etwa 0.3773 s, wo sich alle GroRen fast
sprungartig andern. Dieses Verhalten ist ebenfalls
ein wichtiges Charakteristikum vieler Zind- und
Verbrennungsprozesse.

Die Modellierung der Verbrennung als homo-
genes Reaktionssystem, dessen Verhalten aus-
schlielich von chemischen Reaktionen bestimmt
wird, liefert also bereits wichtige Informationen.
Eine genauere Analyse zeigt jedoch, dass die Be-
rucksichtigung der chemischen Kinetik alleine noch
nicht fur ein vollstandiges Bild der Verbrennung
ausreicht. Dies liegt an der értlichen Inhomogenitat
der meisten in der Natur und Technik auftretenden
Verbrennungsprozesse, die stark dissipative Pro-
zesse (Warmeleitung, Diffusion) bewirkt. Fiir eine

vollstdndige Beschreibung fehlt daher noch die
Wechselwirkung zwischen chemischen Reakti-
onen und physikalischen Prozessen dwehATrans—
portphénomeneA

DAS DETAILLIERTE BILD:
WECHSELWIRKUNG CHEMISCHER UND
PHYSIKALISCHER PROZESSE

Als einfaches Modell eines Verbrennungspro-
zesses, das sowohllg:hemische Kinetik als auch
Transportprozesse berlicksichtigt, kann eine lami-
nare, stationare, eindimensionale Flamme heran-
gezogen werden.

Solche stationaren Flammen sind schematisch
in Abbildung 2 gezeigt. Im Falle einer Vormisch-
flamme strdomen die Ausgangsstoffe in ein Gebiet,
in dem sich verbranntes Abgas mit hoher Tempera-
tur befindet. Bei Kontakt mit diesem Gebiet begin-
nen, wie oben beschrieben, die zur Zindung und
Verbrennung fiihrenden chemischen Reaktionen.
Bezogen auf das anstrdmende Gasgemisch stellt
die Flamme also eine Reaktionsfront dar, die in
das unverbrannte Gebiet durch Transportprozesse

Abbildung 2 Schema einer flammenartigen Verbrennung. Links — vorgemischter Fall: Brennstoff und Oxidator sind vollstandig ge-
mischt, bevor die Reaktion einsetzt. Rechts — nicht vorgemischter Fall: Brennstoff und Oxidator werden in der Reaktionszone gemischt,

Mischung und Reaktion finden simultan statt.
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Abbildung 3 Links: Resultat einer direkten numerischen Simulation (DNS) der zeitlichen Entwicklung einer turbulenten Wasserstoff/Luft-
Flamme. Das in Falschfarbendarstellung gezeigte Konzentrationsfeld der Spezies OH hat eine Abmessung von 1cmx1cm. Die Simula-
tion gibt realistisch wieder, wie die Turbulenz die Flamme auffaltet. Rechtes Bildpaar: Zeitliche Sequenz (simuliert) des Temperaturfelds
bei der Zlindung eines Methanoltropfchens in einem heilen Luftstrom, der von links nach rechts fiihrt. Das linke Bild zeigt das Tempe-
raturfeld unmittelbar nach Ziindung, die stromabwarts des Tropfchens stattfindet. Danach wandert die Flammenfront zum Trépfchen hin

(rechtes Bild, 0.12 ms spater).

hineinwandert. Bei nicht vorgemischten Flammen
stromen Brennstoff und Oxidator getrennt in das
verbrannte Gebiet; die Reaktion erfolgt in diesem
Fall simultan mit der Mischung von Brennstoff
und Oxidator. Die Reaktion findet in beiden Fallen
nicht ,autonom“, sondern unter dem wesentlichen
Einfluss physikalischer Prozesse wie der kontinu-
ierlichen Anstrémung der Reaktionszone durch
Frischgas, sowie durch Warmeleitung und Diffu-
sion chemischer Spezies zwischen den verschie-
denen Zonen statt.

Durch diese physikalischen Prozesse wird eine
explizite Ortsabhangigkeit in die mathematische Be-
schreibung der Verbrennung eingebracht. Die der
Verbrennung zugrundeliegenden physikalisch-che-
mischen Gleichungen bilden daher nicht mehr ein
gewohnliches Differentialgleichungssystem, son-
dern ein sehr grof’es und schwer zu I6sendes Sys-
tem partieller Differentialgleichungen. Die Lésung
dieser Gleichungen liefert das komplette Verhalten
eines Verbrennungssystems fiir vorgegebene Be-
dingungen, einschliel3lich der Schadstoffbildung,
auch flr in der Technik wichtige Prozesse.

Diese Art der Berechnung ist also anzustreben,
und in der Tat werden solche sogenannten Direkten

Numerischen Simulationen (DNS') von Verbren-
nungsprozessen durchgefihrt. In Abbildung 3 ist
links das Resultat der DNS einer turbulenten Was-
serstoff/Luft-Flamme gezeigt, und zwar Anhand
der drtlichen Verteilung des OH-Radikals (siehe
Abschnitt ,chemische Elementarkinetik®). Links
der Flamme befindet sich unverbranntes Wasser-
stoff/Luft-Gemisch, rechts davon das verbrannte
Abgas; die Reaktionszone wird durch den Anstieg
des OH-Radikals markiert. Da bei dieser Rechnung
die physikalischen und chemischen Gleichungen
in allen Details und mit voller ortlicher und zeit-
licher Auflésung geldst wurden, gibt die Simulation
ein sehr realistisches Bild der Verbrennung wieder.
Sie zeigt beispielsweise die typische Auffaltung der
Flamme durch das turbulente Stromungsfeld und
das Auftreten des OH-Radikals in der verbrannten
Zone (Abgas) rechts von der Flammenfront. Die
Wechselwirkung physikalischer und chemischer
Prozesse, die im Falle der turbulenten Verbren-
nung besonders komplex ist, wird in der DNS voll-
standig berticksichtigt, was im Prinzip zu quantita-
tiv exakten Resultaten fihrt.

1 Die Abkiirzung ,DNS* fiir Direkte Numerische Simulation ist in
der Verbrennung und Strémungsmechanik weit verbreitet, trotz
der offensichtlichen Verwechslungsgefahr mit der gleichlauten-
den Abkirzung fiur Desoxyribonukleinsaure.
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Solche sehr detaillierten Simulationen eignen
sich, um grundlegende Phanomene der Verbren-
nung zu studieren und um Modelle fir eine ver-
einfachte Beschreibung zu validieren. Sie werden
oft dann eingesetzt, wenn es schwierig oder un-
moglich ist, die gewlnschten Informationen aus
Experimenten zu erhalten. Von besonderem Inte-
resse ist hierbei die technisch sehr wichtige Ver-
brennung in mehrphasigen Systemen, wo fllssiger
Kraftstoff in Form von Tropfchen in heifler Luft ver-
dampft und dann ziindet und verbrennt. Detaillierte
Simulations-Studien solcher Konfigurationen, wie
in Abbildung 3 rechts fir ein laminar von heisser
Luft umstrémtes Kraftstofftropfchen gezeigt, sind
wichtige Hilfsmittel bei der Entwicklung besserer
Brennverfahren, zum Beispiel fiir Dieselmotoren
und Turbinen.

Leider stoRt die Durchfiihrung solcher DNS als
Hilfsmittel zur Entwicklung realer technischer Sys-
teme auf sehr enge praktische und methodische

-Grenzen. Das Problem ist zum einen der immense
Rechenzeitbedarf, durch den selbst bei dem ra-
santen Anstieg der Rechengeschwindigkeit und
-kapazitat noch fir viele Jahre eine vollstandige
Berechnung technisch relevanter Systeme (wie

z.B. Kolbenmotoren, Gasturbinen oder Feuerungen
in Kraftwerken) vollkommen unpraktikabel wird. Fur
die in Abbildung 3 links gezeigte zweidimensionale
Berechnung einer turbulenten Flamme (auf einem
Gebiet von 1cm?) werden beispielsweise mehrere
Tage Rechenzeit bendtigt; fir technisch relevante
Systeme wiirden DNS viele Monate oder sogar
Jahre dauern. Selbst wenn das Rechenzeitproblem
gelost werden konnte, waren DNS zur Modellierung
technischer Verbrennungssysteme kaum geeignet,
da die entstehende riesige Menge an Detailin-
formation nur sehr schwer handhabbar ist. Es ist
daher unverzichtbar, nach Mdéglichkeiten fiir eine
vereinfachte — aber dennoch hinreichend genaue
— Beschreibung der Verbrennung zu suchen.

HIERARCHISCHE
MODELLIERUNGSKONZEPTE

Um die oben angesprochenen Probleme der DNS
zu l6sen, missen Modellannahmen fir die che-
mische Reaktion, das turbulente Strémungsfeld
und die Mehrphasenprozesse gemacht werden.
Leider Ubervereinfachen die heute Ublicherweise in
kommerziellen Simulationsprogrammen verwende-

Abbildung 4 Links: Darstellung der in Simulationen von Verbrennungsprozessen erreichbaren Genauigkeit als Funktion der Komplexi-
tat des zugrundeliegenden Modells. Die Komplexitat braucht nicht sehr weit gesteigert werden, um der maximalen Genauigkeit (DNS)
sehr nahe zu kommen. Die gegenwartige Entwicklung neuer vereinfachter Modelle spielt sich etwa innerhalb der schraffierten Ellipse

ab. Rechts: Typische Zeitskalen von Verbrennungsprozessen.
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ten Modelle meist die komplexen Prozesse, zum
Beispiel bei der Wechselwirkung von chemischer
Reaktion mit der Turbulenz. Jede Verringerung der
KomplexitétAder Modellierung geht mit einem ge-
wissen Verlust an Genauigkeit einher, wie in Abbil-
dung 4 links schematisch dargestellt ist.

Ziel ist es, eine grofle Modellreduktion bei einem
minimalen Verlust an Genauigkeit zu erreichen. Es
stellt sich daher Frage, ob die Information aus de-
taillierten Simulationen nicht zur Verbesserung der
Modellannahmen verwendet werden kann. Im Fol-
genden wird gezeigt, wie eine hierarchische Vor-
gehensweise zur Losung dieser Problematik einge-
setzt werden kann. So lassen sich aus Detailexpe-
rimenten und detaillierten Simulationen reduzierte
Modelle ableiten, die dann als Submodelle bei der
Beschreibung technischer Verbrennungssysteme
eingesetzt werden kdnnen. Auf diese Weise gehen
Informationen Uber die Prozesse auf den kleinsten
Zeit- und Langenskalen in die globalen Modelle ein.

REDUKTION DER CHEMISCHEN KINETIK

Bei der Simulation technischer Verbrennungspro-
zesse werden aus Rechenzeitgriinden Ublicher-
weise reduzierte Reaktionsmechanismen verwen-
det. Solche reduzierten Reaktionsmechanismen
beschreiben die chemische Kinetik in Abhangigkeit
von wenigen so genannten Reaktionsfortschritts-
variablen, wobei konsequent die Tatsache ausge-
nutzt wird, dass schnelle chemische Prozesse zu
Korrelationen der Spezieskonzentrationen im Zu-
standsraum fuhren.

Der Grund hierfir sind die stark unterschiedli-
chen Zeitskalen im Reaktionssystem. Wahrend die
chemischen Prozesse Zeitskalen im Bereich von
ca. 10 Grofkenordnungen umfassen, ist der Bereich
der physikalischen Zeitskalen (Zeitskalen von Tur-
bulenz und molekularem Transpor‘;\sehr viel kleiner
(siehe Abbildung 4 rechts). Betrachtet man die Dy-
namik der chemischen Reaktion, so stellt man fest,
dass schnelle chemische Prozesse zu einer Rela-
xation der thermokinetischen Zustande auf nied-

rigdimensionale Mannigfaltigkeiten fuhren. Dies ist
in Abbildung 5 dargestellt. Es sind verschiedene
Trajektorien der chemischen Kinetik fiir verschie-
dene Anfangsbedingungen gezeichnet, die nach
sehr kurzer Zeit auf eine zweidimensionale Flache
relaxieren, danach auf eine eindimensionale Kurve
und schlieBlich auf den Gleichgewichtspunkt.

Eines der am Institut fir Technische Thermody-
namik verwendeten Verfahren zur Identifikation der
niedrigdimensionalen Mannigfaltigkeiten und damit
zur automatischen Reduktion von Reaktionsme-
chanismen ist die Methode der intrinsischen nied-
rigdimensionalen Mannigfaltigkeiten (,intrinsic low-
dimensional manifold% ILDM), das in Abbildung 5
schematisch dargestellt ist.

Dieses Verfahren identifiziert schnelle chemische
Prozesse, die zu lokalen quasistationaren Zu-
sténden fiihren und entkoppelt diese, so dass sich
das System der Spezieserhaltungsgleichungen auf
eine sehr kleine Anzahl von Reaktionsfortschritts-
variablen reduzieren lasst. Mittels des ILDM-Verfah-
rens gassen-sieh selbst sehr komplexe chemische
Reaktionssysteme durch eine geringe Anzahl von
Erhaltungsgleichungen beschre}perk Fir die Ver-
brennung z.B. von Dodekan, bei der etwa 1000
chemische Spezies am Reaktionsgeschehen betei-
ligt sind, erlaubt im Hochtemperaturbereich bereits
ein reduziertes System mit 2 bis 3 Fortschrittsvari-
ablen eine hinreichend genaue Beschreibung des
Reaktionsprozesses.

REDUZIERTE BESCHREIBUNG DER CHEMIE-
TURBULENZ-WECHSELWIRKUNG

Turbulente Flammen sind durch ein breites Spek-
trum von Zeit-, Langen- und Geschwindig-
keitsskalen charakterisiert. Eine direkte Losung der
Erhaltungsgleichungen fiir Impuls, Energie, Masse
und Teilchenmassen ist prinzipiell moglich, jedoch,
wie oben dargelegt, vollkommen unpraktikabel. Zu-
satzlich bewirkt die groRe parametrische Sensitivi-
tat turbulenter Prozesse, dass fir praktisch rele-
vante GroRen, wie z.B. die mittlere Temperatur und
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Abbildung 5 Links: Reduktion groRBer Reaktionsmechanismen mittels der ILDM-Methode, gezeigt am Beispiel der Verbrennung einer
Methan/Luft-Mischung. Schnelle chemische Prozesse werden identifiziert und als quasistationar betrachtet. Eine Verifikation der redu-
zierten Berechnung ist durch Vergleich mit einer detaillierten Berechnung moglich. Rechts: Kurve: detaillierter Mechanismus, Symbole:
reduzierter Mechanismus mit drei Reaktionsfortschrittsvariablen. Gezeigt ist jeweils das Verhaltnis der Stoffmenge der Spezies zur

Gesamtmasse in mol/kg.

die mittlere Schadstoffkonzentration eine Mittelung
Uber viele solcher direkten numerischen Simulati-
onen notig ware. Zu vollig falschen Ergebnissen
fuhrt jedoch wegen der starken Nichtlinearitat der
chemischen Kinetik eine Ipaivg\ Berechnung der
mittleren chemischen Quellterme aus den Mittel-
werten von Temperatur und Spezieskonzentrationen.
Aus diesem Grund verwendet man zur Simulation
technischer Verbrennungssysteme statistische Mo-
delle, die auf einer Betrachtung der Verbundwahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion (,probability density
function®, PDF) fur Geschwindigkeiten und Skalare
beruhen. Die Bestimmung der (orts- und zeitab-
hangigen) PDF gestaltet sich jedoch sehr schwie-
rig. Am Institut flr Technische Thermodynamik wird
eine sehr genaue, aber auch sehr aufwandige Me-
thode zur Bestimmung der PDF verwendet, die auf
der Lésung einer Transportgleichung beruht. Bei
diesem Verfahren wird die chemische Kinetik exakt
behandelt. Die turbulenten Mischungsprozesse
mussen hier jedoch modelliert werden. Neben dem

Problem der Modellierung der molekularen Trans-
portprozesse erschwert insbesondere die hohe Di-
mensionalitat der Transportgleichung ihre Lésung,
da jede chemische Spezies neben den Geschwin-
digkeitskomponenten als unabhangige Variable in
die Transportgleichung,geht. Deshalb werden ubli-
cherweise Monte-Carlo-Verfahren zur Lésung ein-
gesetzt.

REDUZIERTE BESCHREIBUNG VON
MEHRPHASENPROZESSEN

Viele technische Verbrennungsprozesse nutzen
flissige Brennstoffe (z. B. Dieselmotoren). Dies er-
schwert die mathematische Modellierung zusatz-
lich, da Mehrphasenprozesse vorliegen. Die Kom-
plexitdt hangt dann entscheidend von den Eigen-
schaften des Kraftstoffsprays ab. Eine statistische
Formulierung erhalt man durch Betrachtung der
Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion fur das Spray,
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d.h. fur die disperse Phase. Analog zur PDF-Trans-
portgleichung fir die Gasphase lasst sich die zu-
grunde liegende Spraygleichung durch Monte-
Carlo-Verfahren l6sen. Schwer zu bestimmen sind
jedoch die Austauschterme zwischen disperser
Flissigkeitsphase und Gasphase, die durch die
Verdunstungsgeschwindigkeit, die Feinstruktur der
Rektionszone um die Flamme und gegebenenfalls
sogar durch Prozesse im Tropfen (Konvektion,
Warmeleitung) beeinflusst werden. Auch hier erlau-
ben detaillierte Simulationen einen genauen Ein-
blick in die Koppelung der Strémungs- Transport-
und Reaktionsprozesse (siehe oben).

KOPPELUNG DER TEILMODELLE

In den vorangehenden Abschnitten wurde am Bei-
spiel der chemischen Kinetik, der Tropfenverbren-
nung und der Turbulenz-Chemie-Wechselwirkung
beschrieben, wie aus Detailmodellen und Detail-
simulationen reduzierte Modelle fir die chemische
Kinetik und die Chemie-Turbulenz-Wechselwirkung
abgeleitet werden konnen. Zur Simulation tech-
nischer Verbrennungsprozesse muissen diese Teil-
modelle zu einem Gesamtmodell gekoppelt wer-
den, das eine effiziente Simulation des Gesamt-
prozesses erlaubt. Dies ist in Abbildung 6 schema-
tisch dargestellt.

detaillierte
Reaktionsmechanismen

reduzierte
kinetische
Modelle

e
Gesg
mou

statistische statistische
Modelle fiir Modelle fiir
Turbulenz- Mehrphasen-
Chemie WW prozesse

detaillierte Simulation von
Mehrphasenprozessen

direkte numerische
Simulationen

Abbildung 6 Schematische Darstellung der hierarchischen Mo-
dellierungsstrategie

EXPERIMENTELLE UNTERSUCHUNG VON
VERBRENNUNGSPROZESSEN

Obwohl numerische Simulationen immer genauer,
vorhersagekraftiger und durch die stetig anstei-
gende Rechnerleistung auch immer praktikabler
werden, bleibt eire empirische Untersuchung von
Verbrennungsprozessen unverzichtbar. Experi-
mente werden durchgefuhrt, um die Vorhersagen
der Rechenmodelle zu Uberprifen, um Informati-
onen Uber unbekannte GréRen in den Rechenmo-
dellen zu erhalten, oder nicht zuletzt um grundle-
gend neue Phanomene zu finden. Die Anwen-
dungen reichen von der Bestimmung thermodyna-
mischer GréRen Uber die Messung von Zindver-
zugszeiten in Kraftstoff/Luft-Gemischen bis zur la-
serdiagnostischen Untersuchung der Verbrennung
in Motoren und in turbulenten Flammen.

Aus der Natur der Verbrennung ergeben sich
besondere Anforderungen an die Messtechniken.
Es werden sehr hohe Temperaturen und Driicke
erreicht (2000 °C werden regelmalig Uberstie-
gen, in Dieselmotoren treten z.B. Driicke von
Uber hundert bar auf). Die Messgerate miissen
auch unter solchen extremen Bedingungen zu-
verlassig und genau arbeiten. Zudem treten bei
der technisch besonders wichtigen turbulenten
Verbrennung oft sehr rasche zeitliche Transi-
enten auf; die Temperatur an einem Messpunkt
kann z.B. innerhalb von Millisekundenbruchtei-
len um 1000 °C ansteigen. Ein gutes Messver-
fahren sollte in der Lage sein, diese Zeitskalen
aufzulésen. Ahnliche Anforderungen gelten auch
fur das raumliche Aufldsungsvermégen derMes-
stng: Die relevanten Skalen liegen bei vielen
Verbrennungsprozessen im Submillimeterbe-
reich, und das Messverfahren soll in der Lage
sein, Bereiche dieser Grofe aufzuldésen. Eine
weitere Besonderheit ergibt sich aus der groRen
Sensitivitat vieler Verbrennungssysteme gegen
aulere Stérungen: Bei einer kleinen Verande-
rung der auReren Bedingungen (die u.U. von
dem Messinstrument selbst stammt) kann sich
das Systemverhalten stark andern. Die Messme-
thode soll also nicht intrusiv sein.
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Abbildung 7 Links: Photogra-
phie der Rapid Compression
Machine des Instituts fir Tech-
nische Thermodynamik . Rechts:
Typischer Verlauf des Zylinder-
drucks in der RCM. Der erste
Druckanstieg (bei ca. 0.05 s)
stammt von der Kompression
des Gases durch den Kolben,
der zweite (0.3 s) erfolgt nach der
Selbstziindung des Gases. Der
Druckabfall nach der Verdich-
tung und nach der Verbrennung
kommt von Wéarmeverlusten des
Gases an die Zylinderwande.

Es ist klar, dass kaum eine Methode allein
dieses breite Anforderungsspektrum erfillen kann.
Es existieren mehrere Methoden, die je nach der
genauen Anforderung einzeln oder in Kombina-
tion eingesetzt werdenA Prinzipiell kann zwischen
Grundlagenexperimenten und Experimenten an
realen Systemen unterschieden werden. Erstere
werden weitgehend unabhangig von konkreten
technischen Systemen oder technischen Anfor-
derungen zur Entwicklung und Validierung von
Modellen oder zgfn—emp#isehen—smdmm—theem-
tiseher-Grundlagen eingesetzt. Dementsprechend
sind die Resultate von allgemeinglltigem Interesse
und finden langfristig Eingang in sehr unterschied-
liche technische Systeme. Letztere sind meist an
konkrete technische Entwicklungen gebunden und
werden an Versuchstragern, die mit real eingesetz-
ten Systemen identisch sind oder ihnen zumindest
sehr nahe stehen, eingesetzt. Die hierbei gewon-
nen Erkenntnisse sind typischerweise spezifisch
fir das speziell untersuchte System, und ihre An-
wendung in diesem System findet meist kurzfristig
statt.

VALIDIERUNGSEXPERIMENT FUR DIE
CHEMISCHE KINETIK

Die Frage nach den genauen Zahlenwerten ge-
wisser Parameter, die in die Verbrennungsmodel-
lierung eingehen, bildet einen zentralen Punkt der

Forschung. Der in Abbildung 1 gezeigte Reaktions-
ablauf enthalt beispielsweise flr jede einzelne Ele-
mentarreaktion numerische Parameter, namlich die
sogenannten Arrhenius-Parameter, insbesondere
die Aktivierungsenergie, dieser Reaktion. Die ge-
naue Kenntnis solcher Parameter ist oft entschei-
dend fiir die Genauigkeit und Vorhersagekraft der
Modellierungsresultate. Fur viele technisch rele-
vante Kraftstoffe sind die Arrhenius-Parameter je-
doch nur grob bekannt. Es ist auch oft nicht aufge-
klart, ob ein Reaktionsschema alle wesentlichen
Elementarreaktionen enthalt. Um die Genauigkeit
des Schemas abschatzen zu kénnen, werden Ver-
suche an einem System durchgeflhrt, dessen Ver-
halten bei Vorliegen eines Reaktionsschemas ein-
fach und mit hoher Genauigkeit vorausberechnet
werden kann. Ein solches System ist eine Rapid
Compression Machine (RCM), wie sie am Institut
fur Technische Thermodynamik eingesetzt wird,
um Zindverzugszeiten von Kraftstoff-Luft Ge-
mischen zu messen. Die RCM ist eine Kolben-Zy-
lindervorrichtung, ahnlich einem Hubkolbenmotor.
Der Kolben wird pneumatisch innerhalb etwa einer
hundertstel Sekunde in den Zylinder gedrickt, wo-
durch die Zylinderladung quasi adiabatisch ver-
dichtet wird und so auf sehr hohe Temperaturen
(bis uber 1000 K) kommt. Der Kolben wird im obe-
ren Totpunkt mechanisch verriegelt, wodurch das
Volumen nach der Verdichtung zeitlich konstant
bleibt.

Druckluft-
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Im Versuch wird das zu untersuchende Kraft-
stoff-Luft-Gemisch (in der Gasphase) in den Zy-
linder gefiillt, komprimiert und dann die Zeit bis
zum Einsetzen der Selbstziindung gemessen (Ab-
bildung 7). Diese Zeit kann mit der berechneten

ung resultieren und die Anwendbarkeit der Technik
auf wenige spezielle Ausnahmefalle einschranken.
Die Anwendung der Methode erfordert sehr ,sau-
bere” Bedingungen ohne Staub, Ruf3partikel oder
Kraftstofftropfchen, sowie einen freien Zugang
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Zundverzugszeit verglichen werden, wodurch sich
Aussagen Uber die Genauigkeit und Verbesse-
rungsmaglichkeiten des zugrundeliegenden Reak-
tionsschemas ableiten lassen.

GRUNDLAGENEXPERIMENTE ZUR
MODELLENTWICKLUNG

Eine beispielhafte Grundlagenuntersuchung fiir die
Modellentwicklungkst die Vermessung von Ver-
brennungsprozessen mit Hilfe der laserinduzierten
Raman-Streuung, Hierbei wird in das zu untersu-
chende System (am Institut fir Technische Thero-
dynamik ist dies zum Beispiel eine turbulente Erd-
gas-Luft-Flamme im halbtechnischen Mal3stab) ein
Laserpuls mit einer Dauer etwa 100 Nanosekun-
den eingestrahlt. Durch den Raman-Effekt entsteht
dabei ein Streulichtsignal, das von der Laserstrahl-
achse weggestreut wird und so auferhalb der
Flamme detektiert werden kann.

co2 co

02 N2 CH4 H20
Dieses Raman-Streulicht hat einige fur die Mes-

sung Uberaus wertvolle Eigenschaften: Seine Wel-

lenlange ist spezifisch fiir die Art des Molekiils, das g

die Streuung verursacht hat. Die in der Flamme be-

findlichen Gase kdonnen durch spektrale Zerlegung

getrennt voneinander detektiert werden, so dass

eine quantitativ genaue Vermessung von Spezie-

skonzentrationen méglich wird. Da das Signal aus 100 200 300 400

dem Brennpunkt eines Lasers stammt, der durch Raman-Shift (bel. Einheiten)

geeignete Optiken sehr klein (Abmessungen we-

nige hundert Mikrometer) geformt werden kann, ist

die Messung sehr gut ortsaufldsend. Die

erfolgt in Mikrosekundenbruchteilen, so dass auch

die Forderung nach guter Zeitaufldsung hier in ho-

hem Mal erfullt ist.

Ortskoordinate / mm

Abbildung 8 Oben: Raman-Messung an einer turbulenten Flamme (blaulich leuchtend).
Die horizontalen griinen Linien sind die Laserstrahlen zur Anregung des Raman-Signals.
Die vertikale griine Linie in der Flamme stammt von Kraftstofftrépfchen, deren Verbren-
nung in der Flamme mit der Raman-Technik untersucht wird.

Unten: Resultat einer Raman-Messung in einer turbulenten Methan/Luft Vormischflamme.
Zu sehen ist das Raman-Signal entlang des Laserstrahls (Ortsrichtung von oben nach
unten), spektral aufgelést (Wellenlangenverschiebung des Raman-Streulichts, von links
nach rechts). Die spektralen Signaturen einiger chemischer Spezies in der Flamme sind
zu sehen. Rot steht in der Farbskala fiir hohe Intensitaten, und blau fir niedrige. Die
hellen Bereiche um 1-2 mm zeigen unverbrannte Zonen mit hohen Anteilen von Methan
und Sauerstoff, die dunkleren Zonen oben und unten entsprechen verbrannten Zonen
(héherer Anteil an Kohlendioxid und Wasser).

Diesen Vorteilen stehen jedoch einige entschei-
dende Nachteile gegenuber, die direkt aus der au-
Rerst geringen Signalstarke bei der Raman-Streu-
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zum System ohne feste Umgrenzung z.B. durch
Zylinder oder Brennkammerwande. Die Technik ist
nur mit enormen technischen und finanziellen Auf-
wendungen fur Laser und Detektionsinstrumente
realisierbar. In gewisser Hinsicht stellen die Ra-
man-Experimente so das experimentelle Analogon
zu den Direkten Numerischen Simulationen dar:
Die Qualitat und Aussagekraft der Resultate ist ho-
her als jene bei anderen bekannten Verfahren, der
Aufwand jedoch sehr grof3 und die Anwendbarkeit
stark eingeschrankt.

Das Raman-Experiment wird daher gewdhnlich
nicht zur Untersuchung technischer Verbrennungs-
systeme eingesetzt, sondern um Detailinformati-
onen aus Systemen mit genau definierten Randbe-
dingungen zu gewinnen. Diese werden genutzt, um
bestehende Rechenmodelle zu Uberpriifen, neue
Rechenmodelle zu entwickeln, und auch, um neue
Ph&nomene bei der Verbrennung zu finden.

ZWEIDIMENSIONALE LASERDIAGNOSTIK

Viele laserdiagnostische Techniken sind bildge-
bende Verfahren, bei denen das Laserlicht nicht in
Form eines eindimensionalen Strahles, sondern

als planarer Lichtschnitt in das Messvolumen ein-
gestrahlt wird. Das resultierende laserinduzierte
Signal bildet einen diinnen, ebenen Bereich im Un-
tersuchungsobjekt ab; dieses bildartige Signal kann
mit geeigneten Detektoren (elektronischen Kame-
ras) aufgenommen werden. Auch hier werden typi-
scherweise gepulste Laser benutzt, so dass sehr
schnelle Prozesse durch ultrakurze Momentauf-
nahmen untersucht werden kdnnen.

Ein Beispiel fir die Anwendung eines solchen
bildgebenden Verfahrens stellt die Erforschung der
technisch wichtigen Funkenziindung mit laserindu-
zierter Fluoreszenz (LIF) dar.

%} entsprechendes Experiment am Institut fur
Tehnische Thermodynamik besteht aus einer gas-
gefillten Zelle (Abbildung 9), in die durch grol3e
Glasfenster Laserlicht eingestrahlt wird und in der
das laserinduzierte Signal detektiert werden kann.
Die Zelle verfugt Uber eine Vorrichtung zur Erzeu-
gung genau definierter, reproduzierbarer Zindfun-
ken in der Zellenmitte. Ebenso sind Ventilatoren
zur Erzeugung einer genau charakterisierten tur-
bulenten Strdmung in die Zelle eingebaut. Hier-
mit lassen sich technisch unmittelbar bedeutsame
Phanomene bei der Funkenziindung, wie z.B. die

1.5 ms

Funkenziindung einer CH,-Luft-Mischung

Obere Reihe:
Untere Reihe:

turbulentes Strémungsfeld

\

6.6 ms

32ms 49ms

Chemolumineszenz
Laser-Induzierte Fluoreszenz (OH-Radikal)

Abbildung 9 Links: Eine mit Glasfenstern ausgestattete Ziindzelle zur Untersuchung der Funkenziindung in turbulenten Gasmi-
schungen. Vier Elektromotoren zur Turbulenzgenerierung in der Zelle sind sichtbar. Rechts: Eine in dieser Zelle aufgenommene Hoch-
geschwindigkeits-Bildsequenz eines Zindvorgangs in einer turbulenten Strémung.
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bekannte Fehlziindung in Ottomotoren, nachbilden
und untersuchen.

Die Zindzelle bietet als Versuchstrager ge-
genuber einem realen Motor vor allem den Vor-
teil, dass viele Phanomene wie z-um Beispiel das
Stromungsfeld und die Gemischbildung, die sich
im Motor in komplizierter Art und Weise Uberde-
cken, isoliert voneinander variiert und untersucht
werden koénnen. Die Untersuchung stutzt sich oft
auf laserdiagnostische Methoden, die eine detail-
lierte Untersuchung der Struktur und zeitlichen Ent-
wicklung des Zindkerns erlauben. In Abbildung 9
sind rechts zwei zeitliche Bildsequenzen gezeigt.
Die obere Reihe gibt die Lichtemission des Ziind-
kerns aufgrund chemischer Reaktionen (Chemo-
lumineszenz) wieder, die untere Reihe zeigt die
zeitgleich gemessene laserinduzierte Fluoreszenz
des OH-Radikals. An der Verteilung des-OH-Ra-
dikals (siehe Abschnitt ,Chemische Elementarki-
netik®) wird deutlich sichtbar, dass das turbulente
Stromungsfeld den Zindkern stark verformt; in
manchen Bereichen ist eine deutlich verringerte

OH-Konzentration am Rand des Kerns sichtbar,
was darauf schlief3en Iasst, dass das System hier
nahe der Verldschung ist, also die Verbrennung
gewissermallen von der stark turbulenten Stro-
mung an manchen Stellen ,ausgeblasen® wird. In
den Aufnahmen der Chemolumineszenz zeigt sich
dieses Phanomen nicht oder weniger deutlich, weil
diese Aufnahmen das gesamte entlang der Beo-
bachtungsrichtung emittierte Licht integrieren und
die Information so ,verwaschen” wird. Den Chemo-
lumineszenz-Aufnahmen fehlt also die Mdglichkeit
der gezielten ortlichen Separation eines diinnen
Beobachtungsbereiches, wie sie durch die laser-
basierten Methoden realisiert wird.

BEISPIELE FUR TECHNISCHE SYSTEME

Hubkolbenmotoren sind die weitestverbreiteten
Motoren: das wohlbekannte Arbeitsspiel eines Vier-
taktmotors (Ansaugen — Verdichten — Verbrennen
— AusstolRen) findet schatzungsweise taglich etwa
10" (100.000.000.000.000) mal auf der Erde statt.

Legende

[ Metall
* Licht

optischer B Spamn-
Zugang fiir

Signal-

Spann-
ring

~ Quarz-

zylinder

_ Quarz-

ring

Zylinder

* schrauben

verbranntes

regulre
Flammenfront

e —

min Fluoreszenzstirke

Abbildung 10 Links: Zeichnung eines Motors mit Glaszylinderkopf. Rechts: Laserinduziertes Fluoreszenzsignal aus dem Brennraum
des Motors bei klopfendem Betrieb. Die Beobachtungsrichtung ist von oben entlang der Mittelachse des Zylinders. Die Farbskala gibt die
Fluoreszenzstarke von intermedidren Spezies (hier z.B. Formaldehyd) an, die beim chemischen Zerfall des Kraftstoffs vor der Ziindung
gebildet werden, und nach der Ziindung bei der eigentlichen Verbrennung abgebaut werden.
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Es ist klar, dass ein so oft hergestelltes ,Produkt"
mit allen verfugbaren Mitteln zu optimieren ist. Wie-
der sind die hierbei verallem auftretenden Fragen
nach Effizienz und Schadstoffbildung letztlich nur
mit einem tieferen Einblick in die Hintergriinde der
Verbrennung zu beantworten.

Die Untersuchung eines Verbrennungsmotors
mit laserdiagnostischen Methoden ist ein For-
schungsgebiet am Institut fir Technische Thermo-
dynamik. Herzstlick des Experiments ist ein ein-
facher Verbrennungsmotor, der mit Glasfenstern
ausgestattet ist, so dass ein Einblick von oben in
den Brennraum maoglich wird, ebenso wie das Ein-
fadeln eines horizontalen Laserlichtschnitts von der
Seite (Abbildung 10, links). Das Experiment wird
beispielsweise zur Untersuchung chemischer Spe-
zies, die Uber die Vorgange bei der Ziindung und
Verbrennung genauen Aufschluss geben, genutzt.

In Abbildung 10 ist die ortliche Verteilung eines
typischen Zwischenprodukts (Formaldehyd, CH20)
gezeigt, das in der langen Abfolge chemischer Re-
aktionen (vgl. Abbildung 1 links) gebildet und dann
wieder abgebaut wird. Die Phase der Formaldehyd-
Bildung fallt hierbei mit dem Abbau des Kraftstoffs
und dem Beginn der Selbstziindung zusammen;
bei der eigentlichen Verbrennung wird Formalde-
hyd wieder sehr rasch abgebaut. Dunkle Zonen im
Bild entsprechen verbranntem Abgas, da hier kein
Zwischenprodukt mehr vorhanden ist. Helle Zonen
entstehen unmittelbar vor der Verbrennung, wo der
Kraftstoff gerade chemisch zersetzt wird und dabei
fur kurze Zeit reaktive Zwischenprodukte gebildet
werden.

Das Auftreten von ,hot spots®, in denen eine
Selbstziindung unabhangig von der regularen
Flamme (die sich von der rechts unten befindlichen
Zindkerze aus in den Brennraum ausbreitet) statt-
findet, wird durch dunkle Flecken in der unver-
brannten Zone sichtbar. Solche Untersuchungen
geben Aufschluss Uber Selbstziindungsprozesse
in Motoren, die schon in naher Zukunft die Grund-
lage flr neue Betriebsmodi bilden konnten, namlich
fir den HCCI (homogeneous charge compression

ignition) Modus und fur den CAl (compression auto
ignition)-Modus.

ZUSAMMENFASSUNG UND AUSBLICK

Verbrennung ist und bleibt einer der wichtigsten
Prozesse fur den Ablauf unserer technisierten Welt.
Wahrend ihr wesentlicher Nutzen, namlich die hier-
bei entstehende Warme, sich rein aus thermodyna-
mischen Aspekten ergibt, sind die Ursachen fir die
bekannten Probleme wie etwa der Schadstoffbil-
dung nur bei einer detaillierten Betrachtung der zu-
grunde liegenden chemischen und physikalischen
Prozesse zu verstehen. Dies sind hauptsachlich
der komplizierte Ablauf chemischer Elementarreak-
tionen und die Wechselwirkung dieser Reaktionen
mit physikalischen Prozessen wie der turbulenten
Mischung von Stoffstromen und Transportphano-
menen. Wahrend die zugrunde liegenden physika-
lischen und chemischen Gleichungen im Prinzip
bekannt sind, ist ihre vollstandige numerische Aus-
wertung fur pradiktive Simulationen technischer
Verbrennungsprozesse nicht praktikabel. AuRer-
dem hangen diese Gleichungen von zahlreichen
numerischen Parametern ab, die oft noch nicht ge-
nigend genau bekannt sind.

Es werden aber jetzt und erst recht in Zukunft
immer genauere Simulationsverfahren fur die Ent-
wicklung sauberer Verbrennung bendtigt.
Zu den vordringlichsten Aufgaben der Verbren-
nungsforschung gehdrt daher die Entwicklung ef-
fizienter, aber hinreichend genauer Verfahren fir
die Beschreibung und Modellierung von Verbren-
nungsprozessen. Die Erfahrung zeigt, dass eine
effiziente von Verbren-
nungsprozessen trotz ihrer intrinsischen Komplexi-
tat moglich ist. Paradoxerweise ist es gerade eine
wesentlich zur Komplexitat der Verbrennung beitra-
gende Eigenschaft, ndmlich das Auftreten von Pro-
zessen mit stark unterschiedlichen Zeitskalen, die
eine stark vereinfachte Beschreibung ermdglicht.
Daher sind hierarchische Modellierungskonzepte
die Methode der Wahl, wenn technische Verbren-
nungssysteme durch Modelle mit Vorhersagekraft
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beschrieben werden sollen. ie Kombination
von laserdiagnostischen Methoden und modernen
mathematischen Modellierungsstrategien liefert
das Institut fir Technische Thermodynamik einen
Beitrag zur Entwicklung solcher hierarchischen
Modelle.
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