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1. Einleitung

1.1. Motivation

Bei den Energieumwandlungsprozessen spielt die Verbrennung auch
in der heutigen Zeit aufgrund ihrer hohen Energiefreisetzungsdichte
sowohl in der Stromgewinnung als auch in der Mobilitdt — Automobil-
und Flugzeugindustrie — eine wesentliche Rolle. Wahrend in der Strom-
gewinnung neben der Atomenergie durch neue und alternative Strom-
gewinnungsprozesse wie Solarenergie sowie Wind- und Wasserkraft
bereits eine grofie Anzahl an Alternativen zur Verbrennung entwickelt
und weiterentwickelt werden, ist sie insbesondere in der kommerziellen
Luftfahrt nach wie vor konkurrenzlos. Auch im Automobilsektor ist sie
noch der dominierende Energieumwandlungsprozess, der Elektroantrieb
spielt nach wie vor nur eine untergeordnete Rolle.

Sowohl in der Stromgewinnung als auch in der Antriebstechnik haben
sich doch in den letzten Jahren zwei wesentliche Problemstellungen
herauskristallisiert. Zum einen werden die fossilen Brennstoffe immer
knapper und sind nur noch eine begrenzte Zeit verftigbar, zum ande-
ren werden die gesetzlichen Umweltrichtlinien fiir Emissionen aus der
Verbrennung immer strenger.

Die nur befristete Verftigbarkeit von fossilen Brennstoffen fiihrt zu
einer hohen Anforderung an die Effizienz der Verbrennungsprozesse.
Die Emissionsrichtlinien wiederum erfordern eine Optimierung der Ver-
brennungsfiihrung. So bilden sich Stickoxide vor allem in Bereichen

hoher Temperaturen, die in der Verbrennung wesentlich durch nahesto-
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chiometrische Gemischzusammensetzungen entstehen. So ist eines der
dominierenden Konzepte zur Vermeidung von Stickoxidemissionen die
magere Verbrennungsfiihrung. Diese kann durch eine Vormischung von
Luft und Brennstoff erfolgen. Dies fiihrt jedoch zu einem erhohten Risiko
fiir Selbstztindungen und Flammenriickschlag, was zu einer Schadigung
des Verbrennungssystems fiihrt. Insbesondere in der Flugzeugindustrie,
die sich durch hohe Sicherheitsanforderungen auszeichnet, wird daher
die nicht-vorgemischte Verbrennung bevorzugt. Hier werden im We-
sentlichen zwei Konzepte verfolgt, die gestufte fett-mager Verbrennung
und die direkte magere Verbrennung. Die in dieser Arbeit untersuchten
technischen Flammen gehoren zu der zweiten Kategorie der direkten
mageren Verbrennung. Hierbei wird durch gezielte Stromungsfiihrung
erreicht, dass sich Luft und Brennstoff vor der Reaktionszone weitestge-
hend gemischt haben und so nahestdchiometrische Bereiche vermieden
werden.

All diese Anforderungen fiihren zu komplexen Systemen, die eine ho-
he Anforderung an die Auslegung und Entwicklung stellen. Um hier den
Anteil an kostspieligen Testanlagen und Vorversuchen zu senken, wurde
in den letzten Jahren verstiarkt auf den Einsatz numerischer Methoden
wie die CFD-Simulation gesetzt. Hierzu werden jedoch Reaktionsmodelle
benotigt, welche es ermoglichen, die komplexen technischen Verbren-
nungssysteme effizient und mit einer moglichst hohen Genauigkeit in

einem numerischen Experiment zu analysieren.

1.2. Zielsetzung der Arbeit

Zur numerischen Unterstiitzung der Entwicklung komplexer, techni-
scher Verbrennungssysteme werden insbesondere Reaktionsmodelle fiir
turbulente, reagierende Stromungen benétigt, die den Anforderungen

einer hohen Genauigkeit bei einer gleichzeitig hohen numerischen Ef-
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fizienz gerecht werden. In den letzten Jahren wurde hier am Engler-
Bunte-Institut vor allem auf die Modellierung der turbulenten Reaktion
uber statistische Methoden gesetzt. Zur Beschreibung der chemischen
Reaktion wird die Reaktion iiber zwei Variablen abgebildet, einer Varia-
blen zur Beschreibung der elementaren Zusammensetzung sowie einer
Variablen zur Beschreibung des aktuellen Reaktionsfortschritts. Die Tur-
bulenz-Reaktion-Kopplung wird tiber eine vorangenommene Form der
Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion abgebildet. Durch die Annah-
me der Form, kénnen vor der Simulation chemische Tabellen generiert
werden, die die Reaktionsdaten wéhrend der Simulation bereitstellen.
Hierauf beruht die hohe Effizienz dieser Methode.

In dieser Arbeit wird die Reduktion der chemischen Reaktion auf
einen Reaktionsfortschritt mittels einfacher Modellsysteme und deren
Potential zur Beschreibung von einfachen experimentellen Modellflam-
men sowie technischer Flammen untersucht. Ziel ist es einen Ansatz zur
Simulation insbesondere kinetisch kontrollierter magerer Verbrennung
zu entwickeln. Gerade in der Modellierung durch die Reaktionskinetik
bestimmter Verbrennungsvorgédnge zeigen die gebrdauchlichen Reakti-
onsmodelle wie das EDM (Eddy-Dissipation Modell) ihre Schwachen.

Weiterhin wird der oben beschriebene Ansatz zur Modellierung der tur-
bulenten Reaktion von der Simulation der Reynolds-gemittelten Navier-
Stokes-Gleichung (RANS) auf die Large-Eddy-Simulation (LES) tiber-
tragen. Zum Abschluss der Arbeit wird er in Richtung der Simulation

zweiphasiger, reagierender Stromungen erweitert.

1.3. Gliederung der Arbeit

Die Arbeit gliedert sich in elf Kapitel. In Kapitel 2 werden die allge-
meinen Erhaltungsgleichungen, die die Grundlagen der numerischen

Stromungsmodellierung der Gasphase bilden, eingefiihrt. Diese Glei-
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chungen werden in Kapitel 3 auf die Modellierung turbulenter Stromun-
gen erweitert. Nach der Einfiihrung in die Mittlung sowie Filterung der
Transportgleichungen werden in diesem Kapitel die in der Arbeit ver-
wendeten Turbulenzmodelle beschrieben. Die numerische Modellierung
der Gasphase wird in Kapitel 4 um die Modellierung der dispersen Phase
erweitert und die Quellterme, die die Kopplung der beiden Quellterme
beschreiben, eingefiihrt.

In Kapitel 5 wird in die Verbrennungsmodellierung eingefiihrt. Nach
einer kurzen Beschreibung der reaktionskinetischen Grundlagen wer-
den die untersuchten idealisierten Modellsysteme, die zur Reduktion
der chemischen Reaktion auf einen Reaktionsfortschritt verwendet wer-
den, beschrieben. Den Abschluss des Kapitels bildet die Einfithrung in
die in dieser Arbeit verwendeten Reaktionsmodelle fiir turbulente Stro-
mungen. Die Erstellung der chemischen Tabellen iiber die idealisierten
Modellsysteme wird in Kapitel 6 beschrieben. Dies umfasst zunéchst
den eigentlichen Reduktionsschritt auf eine Reaktionsfortschrittsvaria-
ble und die folgende multidimensionale Integration der Tabellen zur
Beschreibung der Turbulenz-Reaktion-Kopplung tiber die Verbundwahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion. Hier werden zwei Integrationsmethoden
zur Integration der Tabellen vorgestellt.

In Kapitel 7 werden die im Rahmen dieser Arbeit entwickelten Tabellie-
rungsroutinen und numerischen Loser beschrieben. Der zeitaufwendigs-
te Schritt der Tabellierung bildet die Integration der chemischen Tabellen.
Hierbei unterscheiden sich die beiden Integrationsmethoden deutlich in
ihrer Integrationszeit. Daher wird in Kapitel 8 eine kurze Validierung
der Methoden beschrieben, die den Einfluss der verwendeten Methoden
auf Integrationszeit und Genauigkeit zeigt.

In Kapitel 9 wird die Reduktion iiber idealisierte Modellsysteme sowie
der Einfluss der RANS/LES-Simulation an Modellflammen untersucht.

Als Modellflammen wird eine aufsitzende Diffusionsfreistrahlflamme
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und eine abgehobene Diffusionsfreistrahlflamme untersucht. Hierbei
ist die erste Flamme ein Beispiel einer Flamme, bei welcher die Diffu-
sion bzw. Mischung die Reaktion kontrolliert. Die zweite Flamme ist
durch die chemischen Zeitmafse bzw. die Reaktionsraten kontrolliert.
Somit bilden die Modellflammen zwei Extreme der Modellierung von
Diffusionsflammen ab.

In Kapitel 10 werden reale Verbrennungssysteme betrachtet, die fiir
den technischen Einsatz gedacht sind. Auch hier werden zwei Flam-
men untersucht. Die erste Flamme ist eine abgehobene, mit Erdgas
befeuerte Drallflamme, die im Rahmen des Européischen Projektes TLC
(Towards Lean Combustion) am Engler-Bunte-Institut untersucht wur-
de. Die zweite Flamme ist ebenfalls eine Drallflamme, diese ist jedoch
mit Kerosin befeuert und dient zur Untersuchung der Reaktionsmo-
dellierung zweiphasiger Stromungen. Sie wurde ebenfalls im Rahmen
eines Europdischen Projektes [61][85][86][125] am Engler-Bunte-Institut
untersucht.

Den Abschluss der Arbeit bildet das Kapitel 11, in welchem die Ergeb-

nisse der Arbeit zusammengefasst werden.






2. Erhaltungsgleichungen

Die Modellierung der Gasphase einer reagierenden Strémung basiert auf
den Gleichungen der Impuls-, Massen-, Komponenten- und Energieerhal-
tung. In den folgenden Abschnitten werden die Erhaltungsgleichungen
kurz eingefiihrt und anhand dieser getroffene Annahmen diskutiert.
Herleitungen der Gleichungen finden sich zahlreich in der Literatur.
Hier sei unter anderem auf die Werke von Schlichting [121], Pope [107]

sowie Bird, Stewart und Lightfoot [6] hingewiesen.

2.1. Massenerhaltungsgleichung

Wendet man die allgemeine Kontinuitdtsgleichung einer Erhaltungsgro-
e auf die Masse an, ergibt sich die Massenerhaltungsgleichung:
9, dpw)
ot ox;
Sie besagt, dass die Anderung der Dichte der Masse p, die Divergenz der

(2.1.1)

Massenstromdichte pu; in Summe Null ergeben muss. Der erste Term
der Gleichung beschreibt die lokale, volumenbezogene Massenstrom-
speicherung, wihrend der zweite Term gleich dem an diesem Punkt ein-

und austretenden, volumenbezogenen Massenstroms ist.

2.2. Impulserhaltungsgleichung

Die Impulserhaltungsgleichungen (Navier-Stokes-Gleichungen) folgen

unmittelbar aus dem Impulssatz angewandt auf ein Kontinuum. Der
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Impulserhaltungssatz ergibt sich aus dem zweiten und dritten New-
ton’schen Axiom, welche besagen, dass die Anderung des Impulses
mit der Zeit gleich der auf das Kontrollvolumen wirkenden Krifte ist
(zweites Axiom) und es in einem abgeschlossenen System, auf welches
keine Krafte von aufien wirken, zu jeder Kraft eine Gegenkraft geben
muss (actio = reactio, drittes Axiom). Die Impulserhaltungsgleichungen
in der verwendeten Form beschreiben die Stromung eines newtonschen
Fluids und sind unabhéngig von der Erhaltung der Energie, wodurch es
zur Beschreibung einer reagierenden Strémung einer weiteren Gleichung
zur Berticksichtigung der Energieerhaltung bedarf (siehe Kapitel 2.4).
Die Navier-Stokes-Gleichung fiir ein kompressibles, newtonsches Fluid

lautet:

9 (pu;) +a(Puz‘”j) __op oy f

ot 8x]- x; ax

Die linke Seite von Gleichung (2.2.1) beschreibt die Speicherung (ers-

(2.2.1)

ter Term) und den konvektiven Transport (zweiter Term) von Impuls.
Auf der rechten Seite stehen die auf das Volumen wirkenden Kriéfte,
die Druckkrifte, viskosen Kriafte und dufSere auf das Volumen wirken-
de Krifte. Hierin sind f; die an diesem Punkt eingepréagten dufleren
Volumenkréfte wie z.B. die Schwerkraft. I1;; bezeichnet den viskosen
Spannungstensor. Der viskose Spannungstensor ist fiir ein newtonsches
Fluid gegeben durch:

2 . du
H,’j =Hu (251']' — 3(51']‘8}6’;) (2.2.2)

Hierin ist S;; der Deformationstensor.

Bu, au]
Sz] (ax] + axl (2'2-3)
Der zweite Term in Gleichung (2.2.2) ist der sogenannte Stokes’sche

Normalspannungsterm. Er besagt, dass die Summe aller Normalspan-
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nungen Null ergeben muss [121]. Er ist fiir inkompressible Stromungen
stets Null, da hier gﬂ =0gilt.

Xk

2.3. Komponentenerhaltungsgleichung

Da in technischen Verbrennungsprozessen ein Gemisch aus Brennstoff
und Oxidator, am gebréduchlichsten ist Luft, in einer exothermen Reak-
tion zum Rauchgas reagiert, liegt wenigstens eine mehrkomponentige
Phase vor. Bei der Verbrennung fliissiger Brennstoffe, beispielsweise von
Kerosin, welches ein Fraktionierschnitt aus dem leichten Mitteldestillat
der Erdolraffination ist, kommt eine zweite, fliissige, mehrkomponentige
Phase hinzu. Hier werden hédufig einkomponentige Modellbrennstoffe
zur Vereinfachung mit hinreichender Genauigkeit angenommen. Da
diese Vereinfachung in dieser Arbeit ebenfalls getroffen wurde, wird nur
die Gasphase mehrkomponentig beschrieben. Hierzu wird zusétzlich
zur Erhaltungsgleichung der gesamten Masse (2.1.1) je eine Transport-
gleichung der Massen aller chemischen Komponenten gelost. Gangig ist

es die spezifische Masse, den Massenbruch Yy, zu bilanzieren:

9 (oY) , 2 (owYe) _ 9ff*

o5 9 o, + wy k=1,...,N; (2.3.1)
Auf der linken Seite von Gleichung (2.3.1) stehen der Speicherterm
(erster Term) und der konvektive Transportterm (zweiter Term) der spe-
zifischen Masse der k-ten Komponente. Auf der rechten Seite befinden
sich der Transportterm auf Grund von Diffusion (erster Term) sowie der
Reaktionsquellterm (zweiter Term). Die Rate wy ist die Reaktionsrate
der k-ten Spezie und beschreibt den zeitlichen chemischen Umsatz der

Komponente.
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Sie ist der einzige Quellterm in Gleichung (2.3.1). Der in Gleichung (2.3.1)
auftretende Diffusionsstrom lasst sich mit dem Fick’schen Gesetz der
Diffusion beschreiben durch

oYy

.d k
= ol g . 3.
Ji oLk o, (2.3.2)
Mit Hilfe der dimensionslosen Schmidt-Zahl
H
Scp = ——, (2.3.
K= T 3-3)

welche die Analogie zwischen Impuls- und Stofftransport beschreibt,
lasst sich Gleichung (2.3.2) auch in folgender Form schreiben:

Ak M Ok

; Scoax;” (2.3.4)

2.4. Energieerhaltungsgleichung

Zusatzlich zur Massen- und Impulserhaltung ist fiir den Fall einer rea-
gierenden Stromung die Erhaltung der Energie zu betrachten. Nach
dem ersten Hauptsatz der Thermodynamik gilt, dass sich die innere
Energie eines Systems nur durch den Transport von Warme und durch
am System verrichtete Arbeit &ndern kann. Fiir die Energiebilanz an
einem Fluidelement gilt folglich:

9(pe) 9 (puie) _ i

— aui X
ot + dx;  0x; + (HZJ - P‘Sz;) 87] +4r (2.4.1)

Der erste Term auf der linken Seite bezeichnet erneut den Energie-
speicherterm, wiahrend der zweite Term den konvektiven Transport
beschreibt. Der erste Term auf der rechten Seite ist der durch Kondukti-
on und durch Massendiffusion transportierte Energieanteil. Der zweite
Term der rechten Seite beinhaltet die durch Reibungskrifte (viskose Dis-
sipation) am System verrichtete Arbeit sowie die Volumenadnderungsar-

beit. Der letzte Term ergibt sich aus der durch die Reaktion freigesetzten
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2.4. Energieerhaltungsgleichung

oder gebundenen Energie. Dieser Term ist fiir reagierende Systeme der
dominierende Quellterm.
Substituiert man die innere Energie e in Gleichung 2.4.1 durch die
spezifische Enthalpie
p

h=e+*%, (2.4.2)
P

so erhdlt man die Energieerhaltungsgleichung in ihrer in der Stromungs-

mechanik gebrduchlicheren Form:

d(ph) _d(puh)  9j P ouj |
ot + axi - axl + =t Hz] a + 4R (2-4'3)

Die spezifische Enthalpie eines Gemisches idealer Gase ergibt sich aus

den spezifischen Enthalpien ihrer Komponenten durch

N
h= ZYkhk- (2.4.4)
k

Da in Verbrennungsprozessen aufgrund der starken Exothermie von Ver-
brennungsreaktionen hohe Temperaturen vorliegen, kann die Gasphase
in sehr guter Naherung als ideal betrachtet werden. Fiir die spezifischen
Enthalpien in Gleichung (2.4.4) gilt fiir ein ideales Gas

h = /T CpxdT. (2.4.5)

Tref

Gleichung (2.4.3) bilanziert die fithlbare Warme. Der Reaktionsquell-
term 4 beschreibt die zeitliche Warmefreisetzungsrate. Bezieht man die
spezifische Enthalpie der Komponenten auf ihre spezifische Bildungs-

enthalpie /1) bei Referenztemperatur T,.s so gilt fiir die Enthalpie

T
hk = hk ( ref) /T , Cp,idT. (246)

Wird nun anstelle der spezifischen fithlbaren Wérme iiber die Enthalpie

gemifl Definition 2.4.6 bilanziert, so folgt aus Gleichung 2.4.3

d(ph) . d(pwh) _ 9j] Dp ou
o5 + o a—xl—i- +1ILj— ] (2.4.7)
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2. Erhaltungsgleichungen

Der Quellterm g entfillt in diesem Fall, da folgender Zusammenhang

gilt:
Ni
_qR = Zwkh2 (Tref) (248)
k

Es wird somit durch die warmefreisetzende Verbrennungsreaktion nur
chemische Warme aus der Bindungsenergie in fithlbare Warme gewan-
delt. Die gesamte Enthalpie nach Gleichung (2.4.6) und (2.4.4) bleibt
durch die chemische Reaktion unverdndert und es entféllt der Reak-
tionsquellterm in Gleichung (2.4.7). Diese Form der Energieerhaltung
wurde in dieser Arbeit zur numerischen Losung der Energieerhaltungs-
gleichung angewandt. Aufgrund des entfallenden Quellterms reduziert
sich hierdurch der numerische Aufwand zur Losung der Gleichung. Mit-
tels der aus den Komponententransportgleichungen bestimmten lokalen
Zusammensetzung und Druck, ldsst sich die Temperatur aus der Ent-
halpie nach Gleichung (2.4.6) iterativ bestimmen. Da sich die Enthalpie
innerhalb einer Iteration im zeitlichen oder stationdren Losungsprozess
nur gering dndert, ldsst sich die gesuchte Temperatur mit der alten,
bekannten Temperatur in wenigen Iterationen numerisch kostengiinstig
bestimmen. Die hohere Stabilitit des Gleichungssystems tiberwiegt den
geringen Mehraufwand deutlich, da hierdurch Iterationen im linearen
Loser gespart werden.

Die Warmestromdichte ]? ergibt sich aus der Summe der konduktiven

.q, . . . . .q,d
]iq “ und massendiffusiven Warmestromdichte ]? .

. ac  ad
=i+l (2.4.9)

Fiir den konduktiven Warmestrom gilt geméfs dem Fourrier’schen Ge-

setz
oT
ac
Ji = —Aa—yq. (2.4.10)
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2.5. Erhaltungsgleichung eines Skalars

Der massendiffusive Warmestrom j?’d beschreibt die durch Diffusion der

Komponenten transportierte Warme

ik
]lq :thjl.', (2.4.11)
i

Man fiihrt wie bereits fiir die Diffusionsstromdichte (2.5.2) eine dimensi-
onslose Kennzahl ein, die hier nun die Analogie zwischen Warme- und
Impulstransport beschreibt: die Prandtl Zahl

(2.4.12)

So erhélt man durch Einsetzen von Gleichungen (2.5.2,2.4.10,2.4.11) in

Gleichung (2.4.9) und Umformen die folgende, dquivalente Form:

Ni
Y LR Y A
i = "py [8xi +; <Sck ! hkaxi

. (2.4.13)

Die Lewis Zahl Ley = % beschreibt die Analogie zwischen Warme-
und Stofftransport. In Verbrennungsprozessen wird diese haufig zur
Vereinfachung zu Eins angenommen. Diese Annahme fiithrt dazu, dass
der zweite Term in Gleichung (2.4.13) Null ergibt. Dieser beschreibt somit
die Anderung der lokalen Enthalpie aufgrund von unterschiedlichen
Transportgeschwindigkeiten von an Materie gebundener Energie und

Wairme.

2.5. Erhaltungsgleichung eines Skalars

Analog zu den Komponentenerhaltungsgleichungen (2.3.1) ldsst sich
eine Transportgleichung fiir einen beliebigen massenspezifischen Skalar
¢ formulieren:

2(o9) , d(puig) _ 3"

o5 ox; ox; + Sy (2.5.1)
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2. Erhaltungsgleichungen

Der Flussterm j?"P lasst sich, vorausgesetzt das Ficksche Gesetz gilt fiir
diesen Skalar, entsprechend ausdriicken durch:

dg _ 1

; Scp a1 (2.5.2)

Der Term S¢ ist die Quelle oder Senke des Skalars. Auf dieser Glei-
chung basieren die in Kapitel 5.3 eingefiihrten Transportgleichungen des

Mischungsbruchs und Reaktionsfortschritts.
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3. Turbulente Stromungen

Die Bewegung eines sehr viskosen oder langsam stromenden Fluids ist
glatt und gleichmiflig. Diese Art der Stromungsform bezeichnet man
als laminare Stromung. Ist jedoch die Viskositdt klein, wie dies zum
Beispiel bei idealen Gasen der Fall ist, oder die Stromungsgeschwindig-
keit hoch, so wird die Bewegung des Fluids ungleichméflig, scheinbar
zuféllig und chaotisch, generell jedoch instationdr. Diese Stromungen
werden als turbulent bezeichnet. Osborne Reynolds verdeutlichte dies
durch ein Experiment (siehe Abbildung 3.1(a)). Er injizierte Farbe in
ein durchstromtes Glasrohr. So lange die Stromungsgeschwindigkeit
niedrig war, bildete die Farbe eine gerade Linie in der Stromung, die
in ihrer Lauflinge durch Diffusion blasser und breiter wurde. Ab einer
bestimmten Geschwindigkeit begann der Stromfaden zu fluktuieren
und unterbrochene Wirbelstrukturen aufzuweisen. Erhohte er die Stro-
mungsgeschwindigkeit noch weiter, schien die Farbe schon nach kurzer
Weglinge sich tiber den gesamten Rohrradius gemischt zu haben. Dies
ist ein wichtiges Merkmal turbulenter Stromungen, die Mischungsge-
schwindigkeit ist im Vergleich zu laminaren Stromungen um ein Vielfa-
ches erhoht. Aufgrund dieser Eigenschaft ist die turbulente Stromung
in technischen Anwendungen die {iberwiegende Stromungsform. Die
dimensionslose Kennzahl, welche turbulente Strémungen beschreibt, ist

die nach Reynolds benannte Reynolds-Zahl [116][117]:

ul;
Re = — .0.
e " (3.0.1)
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3. Turbulente Stromungen

Hierbei ist I, eine charakteristische Lange. Fiir eine bekannte Geometrie
kann eine kritische Reynolds-Zahl angegeben werden, fiir welche die

Stromung vom laminaren in den turbulenten Zustand {ibergeht.

(a) Wiederholung des Reynolds’schen  (b) Ubergang laminar nach turbulent an ei-
Versuchs zum laminaren-turbulen- nem Freistrahl

ten Umschlag [128]

Abbildung 3.1.: Ubergang von einer laminaren auf eine turbulente Str-

mung eines Freistrahls

Abbildung 3.1(b) zeigt eine Schlierenaufnahme eines Freistrahls. Es ist
deutlich der Ubergang von einer laminaren in eine turbulente Stromung
in der Néahe des Diisenaustritts zu beobachten. In dieser Abbildung
deutlich zu erkennen, ist die wirbelbehaftete Struktur einer turbulen-
ten Stromung. Eine turbulente Strémung weist ein grofies Spektrum
unterschiedlicher Grofsenskalen an wirbeldhnlichen Strukturen auf [118].

Dies fiithrt zur Theorie der Turbulenzkaskade. Die grofien Wirbelstruktu-

16



3.1. Reynolds-Mittlung

ren tragen den grofien Teil der turbulenten, kinetischen Energie. Diese
Energie wird in der Turbulenzkaskade [65] tiber den Intertial- bzw.
Tragheitsbereich hinweg durch Wirbelfadenstreckung zu den kleine-
ren Wirbelstrukturen transportiert. Aufgrund der Drehimpulserhaltung
nimmt in Richtung der kleineren Strukturen die Drehgeschwindigkeit
der Wirbel zu. Hierdurch steigt der Geschwindigkeitsgradient und die
Viskositatskrafte nehmen zu. Bedingt durch die steigenden Reibungs-
kréfte dissipiert die Energie in den kleinen Skalen in innere thermische
Energie des Fluids. Diese unterschiedlichen Grofsenskalen und deren
Trennung in energietragende und dissipierende Regime, ist die Grund-
lage fiir die LES (Large Eddy Simulation) Modelle zur Beschreibung
turbulenter Systeme, wie sie unter anderen Anwendung in dieser Arbeit

finden.

3.1. Reynolds-Mittlung

Die in Kapitel 2.4 formulierten Erhaltungsgleichungen gelten fiir lamina-
re wie fiir turbulente Strémungen gleichermafSen. Fiir das Verhaltnis der
kleinsten Skalen, den Kolmogorov-Mikromaflen /;, zu den Makromaflen
I; gilt jedoch [4]:

l'?

I« Ref% (3.1.1)
Iy

Da mit steigender Reynolds-Zahl die kleinen Skalen stetig kleiner wer-
den, wihrend die grofien Skalen nur von der Geometrie abhdngen, steigt
der numerische Aufwand mit der zur Auflosung der kleinsten Skalen
notwendigen rdumlichen- und zeitlichen Auflosung mit der Reynolds-
Zahl fortwdhrend an. Da in technischen Verbrennungssystemen meist
Reynolds-Zahlen weit oberhalb der kritischen Reynolds-Zahl vorliegen,
ist es selbst mit modernsten Grofsrechnern nicht maglich, technisch

relevante Systeme, wie beispielsweise die Brennkammer eines Flug-
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3. Turbulente Stromungen

strahltriebwerks, direkt zu simulieren. Eine Variante zur Reduzierung
des Rechenaufwands ist es, die turbulente Stromung statistisch durch
ihre Mittelwerte und deren Schwankungsgrofien zu beschreiben. Zu-
meist sind die statistischen Grofien hinreichend zur Bewertung eines
technischen Systems. Die Bildung der statistischen Grofien beruht auf
Mittlungs- bzw. Filterungsoperationen. Zunéchst ldsst sich eine fluktuie-

rende turbulente Grofie wie folgt zerlegen:

p=¢+¢ ¢ =0. (3.1.2)
Fiihrt man diese Zerlegung in die Erhaltungsgleichungen ein und mit-
telt diese zeitlich, so erhdlt man die Reynolds-gemittelten Gleichungen.
Angewandt auf die Impulserhaltungsgleichung, auch Navier-Stokes-
Gleichung, liefert diese mathematische Operation die Reynolds-gemit-
telten Navier-Stokes-Gleichung. Dies fiihrt zur Namensgebung der auf
diesem Vorgehen basierenden Turbulenzmodellen, den RANS (Reynolds
Averaged Navier Stoke) Modellen. Fiir im zeitlichen Mittel stationdre
Stromungen erfolgt die Mittlung durch:
. 1 A
$(x) = lim (At ./0 o(x, t)dt) . (3.1.3)

At—00

Ist die Stromung auch im Mittel instationdr, wie dies der Fall ist fiir
Stromungen die kohédrente Strukturen aufweisen, erfolgt die Mittlung

anhand einer Ensemble-Mittlung:

N
plx1) = lim (}V;wx,t)). (3-1.4)

Fiir instationdre RANS-Rechnungen gilt, dass die charakteristischen
Zeitmafle der Turbulenz und der instationdren, mittleren Stromung aus-
reichend weit auseinander liegen miissen, um einen laufenden Ensemble-
Mittelwert zu erreichen. Dies bedeutet, dass die Mittlung jeweils nur tiber

die turbulenten Zeitmafe erfolgt, wihrend die grofleren Zeitmafle der
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3.2. Favre-Mittlung

Stromung aufgelost werden. Der Unterschied in der mathematischen For-
mulierung instationdrer zu den in Kapitel 3.6 vorgestellten stationdren
Turbulenzmodellen ist nur formal. Die instationdren RANS-Gleichungen
werden hdufig auch als URANS (Unsteady Reynolds Averaged Navier
Stokes) bezeichnet.

Eine ausfiihrliche Ubersicht iiber diese Modelle findet sich in [140]. Die
Anwendung der Reynolds-Mittlung auf die Navier-Stokes-Gleichung
fiihrt jedoch zu Korrelationen der Komponenten der Geschwindigkeitsf-
luktuation, welche zu weiteren Unbekannten im Gleichungssystem fiih-
ren und diese somit nicht mehr geschlossen sind. Dies ist das sogenannte
Schlieffungsproblem. Dies fiithrt zur Notwendigkeit von Turbulenzmo-

dellen, worauf in Kapitel 3.6 noch nédher eingegangen wird.

3.2. Favre-Mittlung

Eine weitere bevorzugt in der Verbrennungsmodellierung angewand-
te Mittlung ist die Favre-Mittlung. Sie umgeht das Problem weiterer
Korrelationen zwischen Dichteschwankungen und anderen fluktuie-
renden Stromungsgrofien fiir den Fall, dass die Dichteschwankungen
aufgrund hoher Dichtegradienten nicht mehr vernachléssigbar sind. Die-
ses Problem wird durch eine Wichtung des Mittelwerts mit der Dichte

umgangen. Der so erhaltene Mittelwert ist definiert durch [24]:

4):

=

(3.2.1)

Die Zerlegung des Momentanwerts in Mittelwert und Schwankungswert

erfolgt analog zur Reynolds-Mittlung;:

p=¢+¢ ¢ =0 (3.2.2)

19



3. Turbulente Stromungen

Die Favre-Mittlung stellt eine Verlagerung des Problems der Dichte-
schwankungsterme dar. Es ldsst sich leicht zeigen, dass folgender Zu-

sammenhang zwischen Reynolds-Mittel und Favre-Mittel gilt:

¢=¢+—= (3.2.3)

Um somit Favre-gemittelte Grofien aus numerischen Simulationen zu
/!

Vergleichen, muss die Korrelation £~ messtechnisch erfasst werden.

P
Ist die Korrelation aus Dichteschwankung und Schwankung des zu

vergleichenden Skalars jedoch messtechnisch zugénglich, so kann mit
Hilfe von Gleichung (3.2.3) die Favre-gemittelte Grofie bestimmt und
mit dem simulierten Wert verglichen werden. Aufgrund der Vorteile
des Favre-Mittels in der Simulation, wurden diese in dieser Arbeit ver-
wendet. Die in Kapitel 3.4 vorgestellten Favre-gemittelten Gleichungen
sind mit den Reynolds-gemittelten Gleichungen identisch, wenn in der
Reynolds-Mittlung die Dichtefluktuationen vernachlassigt werden. Der
Unterschied ist erneut rein formal. Haufig, teilweise auch in dieser
Arbeit, werden Favre-gemittelte Grofsen mit Reynolds-gemittelten Mess-
werten verglichen. Infolge der messtechnisch nur schwer bestimmbaren
Dichtekorrelationen und fehlenden Modellen der Dichtekorrelationen
in der Simulation ist ein Vergleich grofitenteils nur so moglich. Eine

Diskussion dieser Themenstellung findet sich in [5].

3.3. Favre-Filterung

Neben einer Mittlung kann auch eine Filteroperation auf die Navier-Sto-
kes-Gleichung angewandt werden. Durch diese Filterung kann eine Ska-
lentrennung der turbulenten Fluktuationen erfolgen. Hierdurch werden
die Variablen in einen aufgelosten (grid scale) und nicht aufgelosten An-

teil (sub-grid scale) gefiltert. Gleichung 3.3.1 zeigt die Aufspaltung tiber
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3.4. Gemittelte Erhaltungsgleichungen

eine Favre-Filterung. Auch hier wird wie zuvor in den Favre-Mittlung

mit der Dichte gewichtet:

¢ =+ Pogs. (3.3.1)

Im Unterschied zu Gleichung 3.2.2 ist ¢ nicht der Favre-gemittelte son-
dern der Favre-gefilterte Wert, d.h. der durch die Filteroperation aufge-
16ste Wert. Der Anteil qb;/gs ist der nicht aufgeloste Anteil der Fluktuation
des Skalars. Dieser wird hdufig als sub-grid Fluktuation bezeichnet.
Der gegenwirtig hdufigste Ansatz ist die raumliche Filteroperation [71].
Hierbei dient das Gitter als Filteroperation. Eine Ubersicht an verschie-
denen Filteroperationen kann [32] entnommen werden. Fiir die nicht

aufgelosten Terme werden auch hier Modelle benétigt.

3.4. Gemittelte Erhaltungsgleichungen

Wendet man die in Kapitel 3.2 vorgestellte Favre-Mittlung auf die in
Kapitel 2 eingefiihrten Erhaltungsgleichungen an, so erhdlt man diese in

folgender Form:

Massenerhaltung

5 T ox (3-4.1)

Impulserhaltung

ot ox; ax; | ox; - ox; + fi (3-4.2)
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3. Turbulente Stromungen

Komponentenerhaltung

a(pﬂ)+a(pmﬂ):_aﬁ1‘_a<pm> + & k=1...N;

ot dx; dx; dx;
(3-4-3)
Energieerhaltungsgleichung
() 2(o5) _pp_af w2 (#7)
ot ox; Dt aTcl Tox; T oxg (34-4)

Skalare Erhaltungsgleichung

. T o (pule’

o(pp) 9 (puip) _ _9j " (p ¢ )
ot 8xi axl- ax,-

In Gleichung 3.4.4 gilt die Definition der Enthalpie nach Gleichung 2.4.6.

+ Sy (3-45)

Fiir die zeitliche totale Ableitung des Drucks gilt:

Dp _op  op
Df ~ ar Mg (3-4.6)

Im Vergleich zu den laminaren Erhaltungsgleichungen aus Kapitel 2 un-
terscheiden sich die gemlttelten Glelchungen im wesentlichen durch ihre
Korrelationsterme ﬁ u Yk S U u!h" und u] ¢7 Wie schon zuvor angedeu-
tet, sind diese Terme mcht geschlossen und es bedarf einer Modellierung
dieser. Die Terme m , W und W werden als Reynolds-Fluss-Terme
bezeichnet, da sie in ihren Einheiten und ihrem Wirkungsprinzip einer
Stoff- j?’k und Warmestromdichte ]lq entsprechen. Analog hierzu wird

T .
der Tensor u; u j» in Bezug auf den laminaren Spannungstensor 11;;, als
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3.5. Gefilterte Erhaltungsgleichungen

Reynolds-Spannungs-Tensor bezeichnet. Die Modellierung dieser Terme

wird in Kapitel 3.6 besprochen.

3.5. Gefilterte Erhaltungsgleichungen

Wendet man die Filteroperationen auf die Erhaltungsgleichungen an, so
erhilt man die gefilterten Transportgleichungen. Im Gegensatz zur Favre-
Mittlung erfolgt durch die Filterung keine Mittlung zur statistischen
Beschreibung der Navier-Stokes-Gleichungen iiber Mittelwerte, sondern
es wird eine Skalentrennung durchgefiihrt. Hierdurch werden die Va-
riablen in einen aufgelosten (grid scale) und nicht-aufgeldsten Anteil
(sub-grid scale) aufgespalten. Gleichung 3.3.1 zeigt die Aufspaltung tiber
eine Favre-Filterung. Die gefilterten Erhaltungsgleichungen lauten:

Massenerhaltung
%, 2(pi)
Y + o (3.5.1)
Impulserhaltung
ot o ox | ox 9x; i 35

Komponentenerhaltung

2 (%) o (piits) a]-gk_a(ﬁmgs)mk =15

(3-5:3)

T ox “on; o
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3. Turbulente Stromungen

Energieerhaltungsgleichung

0 (ph) 0 (ﬁﬁih) _Dp iﬁ 78&_ 0 (p”ih sgs>
+ = +11 ——— (54
ot ox; Dt  9x; Uax]' ox; ~

Skalare Erhaltungsgleichung

2 (o) Lo (oit:p) _a]-;ﬂ 9 <pui4> sgs>

= - S, 5.
ot o % ax, 0 (355)
Die Terme I_T"fsgs’ ui/Y,;’sgs, u;’h"sgS und u;/(p”sgs sind die nicht aufgeldsten

Terme. Fiir sie gelten die folgenden Beziehungen:

i, = 101l — il (3-5-6)
msgs = uY,— Y (3:5.7)
W = uh— (358)
ngs — wp— . (3:5.9)

Sie beschreiben den Einfluss der kleinskaligen Turbulenz und benttigen
wie zuvor die Reynolds-Spannungen und Reynolds-Fliisse eines Modells

zur SchlieSung dieser Terme.

3.6. Turbulenzmodelle

Zur SchlieSung der Korrelationsterme bedarf es physikalischer Modelle,
den sogenannten Turbulenzmodellen. Sie werden meist in drei unter-
schiedliche Klassen eingeteilt. Die RANS-Modelle 16sen die Reynolds-
gemittelten Gleichungen. Die Reynoldsspannungen miissen hierfiir voll-

staindig modelliert werden. Sie haben daher den hochsten Grad an
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3.6. Turbulenzmodelle

Modellierung. Da jedoch nur die mittlere Stromung durch das Rechen-
gitter aufgelost werden muss, haben Sie den geringsten numerischen
Aufwand. Die zweite Klasse ist die in den letzten Jahren immer populé-
rer werdende Grof3skalensimulation, die LES Simulation. Die LES 16st
die fiir die makroskopischen Transportprozesse relevanten grofsskali-
gen Wirbel direkt auf, wiahrend die kleinskaligen, dissipativen Wirbel
weiterhin modelliert werden. Hierdurch beschréankt sich der Grad an
Modellierung auf die kleinskaligen Wirbel. Man spricht hierbei hdufig
vom Sub-Grid-Scale, da diese Strukturen nicht mehr durch das Gitter
aufgelost werden. Dabei steigen jedoch die numerischen Kosten der
LES-Simulation an, da das Gitter im Vergleich zur RANS-Simulation
die grofiskaligen Wirbel auflosen muss. Die dritte Klasse ist die DNS
(Direkte Numerische Simulation). Die DNS basiert auf der vollstandi-
gen Losung der in Kapitel 2 beschriebenen Erhaltungsgleichungen. Sie
verwendet keinen Modellansatz, muss hierfiir jedoch samtliche Zeit-
und Groflenskalen auflosen. Insbesondere in Zusammenhang mit Ver-
brennungssimulationen muss neben den turbulenten Skalen auch die
Flammenfront aufgelost werden. Fiir eine nicht reagierende Stromung
wird eine Reynolds-Zahl-Abhéngigkeit der Gittergrofie von o« Re? an-
gegeben. Dies macht die DNS bis heute zu einem rein akademischen
Modell. Die technische Anwendung von DNS fiir praktisch relevante
Stromungen ist mit den heutigen Rechensystemen nicht moglich. Sie
dient jedoch erfolgreich der Erforschung der Interaktion von Turbulenz

und Reaktion wie beispielsweise dem Wiederziindverhalten [127].

3.6.1. Wirbelviskosititsmodelle

Die Wirbelviskositdtsmodelle sind die am haufigsten angewandten Mo-
delle. Die Wirbelviskositdtsmodelle beschreiben den Reynolds’schen

Spannungstensor u;'u}' nach der Hypothese von Boussinesq [8]. Hier-
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3. Turbulente Stromungen

bei werden die Reynolds-Spannungen in Analogie zu den laminaren
Spannungen behandelt. Die turbulenten Spannungen sind hiernach pro-
portional zu den mittleren Geschwindigkeitsgradienten:

T =~ 2 dug 2 -

puju; = —Ht 25+ 551']'873% + 55,']‘() (3.6.1)
Der letzte Term %51- jok entspricht einem Druckterm, er wird hiufig in der
Modellierung dem statischen Druck aufaddiert und nicht direkt gelost.

Er ist jedoch in der Regel gegeniiber dem statischen Druck vernachlés-

sigbar. k ist die turbulente kinetische Energie.

1/
k= 3 <ui ui> (3.6.2)

und entspricht der in den turbulenten Schwankungsgeschwindigkeiten

Sie ist definiert als

enthaltenen Energie. Der Proportionalitatsfaktor y; ist die turbulente
Viskositdt oder auch Wirbelviskositat mit Bezug auf die Wirbelstruktur
turbulenter Stromungen. Im Gegensatz zur laminaren Viskositit ist die
turbulente Viskositdt keine Stoffgrofie, sondern héngt von der lokalen
Turbulenz ab. Sie variiert damit stark im Stromungsfeld. Da sie vom
Stromungszustand abhéngig ist, verhilt sich ein mittleres, turbulentes
Stromungsfeld somit streng genommen nicht wie ein Newtonsches Fluid.
Die turbulente Viskositét ist weiterhin eine skalare und somit isotrope
Feldgrofse, das heifit sie wirkt in alle Raumrichtungen gleich. Im Um-
kehrschluss wird somit eine isotrope Turbulenz vorausgesetzt, dies ist
eine der wesentlichsten Vereinfachungen der Wirbelviskositdtsmodelle.
Dieser Einfluss wird insbesondere im Zusammenhang mit der turbulen-
ten Mischung in dieser Arbeit noch diskutiert. Die Boussinesq-Annahme
bedeutet somit eine Verlagerung des SchlieSungsproblems auf die Mo-
dellierung der Wirbelviskositdt. Hierzu gibt es Null-, Ein-, Zwei- und
auch Dreigleichungsmodelle, die nach der Anzahl an weiteren Gleichun-

gen benannt werden, iiber welche die Wirbelviskositidt bestimmt wird.
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3.6. Turbulenzmodelle

Hier werden im Rahmen der RANS-Modelle lediglich Zweigleichungs-
modelle dargestellt. Im Kontext der Grofiskalensimulationen werden
nur algebraische Nullgleichungsmodelle verwendet. Entsprechend zur
Modellierung der Reynoldsspannungen kann die Boussinesq-Annahme
auch auf den Transport von Masse und Energie angewandt werden.
Es wird erneut die Analogie zwischen laminarem und turbulentem

Transport betrachtet, um die folgenden Beziehungen herzuleiten:

o pr Yy

T (3-6.3)
o i ok
pui h = Prt axl (364)
S M 9
pui (P - SCt axi (365)

In den Gleichungen (3.6.3), (3.6.4) und (3.6.5) sind Sc; und Pr; die dimen-
sionslosen Kennzahlen fiir die Analogie zwischen turbulentem Impuls-
und Warme- bzw. Stofftransport. Die turbulente Lewis-Zahl ist wieder-
um das Verhéltnis zwischen Warme und Stofftransport und wird als

Fins angenommen:
- SCt

~ Py

Untersuchungen zur Grolenordnung des skalaren, turbulenten Trans-

Let (3.6.6)

ports wurden meist zur turbulenten Prandtl-Zahl durchgefiihrt, da
diese messtechnisch einfacher zu bestimmen ist. Fiir eine turbulente
Rohrstromung wird ein Wert von 0, 85 empfohlen [58]. Eine turbulente
Prandtl-Zahl von Eins entspricht der Reynolds-Analogie. Werte in der
Literatur variieren zwischen 0,5 und 1 [6]. Die turbulente Prandtl- und
Schmidt-Zahl wird in der Modellierung turbulenter Transportprozes-
se als orts- und richtungsunabhidngig angenommen. Sie ist fiir eine
Geometrie konstant. Diese Annahmen sind, wie in dieser Arbeit noch

besprochen wird, nicht immer gerechtfertigt.
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3. Turbulente Stromungen

3.6.2. RANS-Modelle

An dieser Stelle sollen nur die in dieser Arbeit verwendeten Zweiglei-
chungsmodelle kurz in ihrer Standardimplementierung beschrieben
werden. Zweigleichungsmodelle bestimmen héufig die turbulente Vis-
kositdt aus je einer Gleichung fiir das turbulente Geschwindigkeitsmafs
u; und einer Gleichung fiir das turbulente Langenmafs /;. Basierend auf
einer Dimensionsanalyse ldsst sich dann die Wirbelviskositat ausdriicken
durch:

U <P - Iy - . (3-6.7)

Als turbulentes Geschwindigkeitsmafs kann die turbulente, kinetische

Energie verwendet werden. Es gilt dann:

2
up = §k‘ (3.6.8)

Mit der isotropen, turbulenten Dissipationsrate €

(i)
e==|-35- (3.6.9)
0 <8x]- x;
kann ein turbulentes Langenmaf3 durch den folgenden Ausdruck be-

schrieben werden ,

k2

Iy = CH?' (3.6.10)

Aus den Gleichungen (3.6.8) und (3.6.10) ergibt sich mit Gleichung (3.6.7)
die gesuchte Wirbelviskositat.
k2

He = ﬁcy;' (3.6.11)

Die Konstante C, ist eine Proportionalititskonstante. Der in der Literatur
meist verbreitete Wert ist C;, = 0, 09. Fiir einfache Stromungsfille kann k

und € gemessen und daraus y; bestimmt werden.
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3.6. Turbulenzmodelle

In ausreichender Entfernung der Wand, kann dann gezeigt werden, dass

folgender Ausdruck gilt [107]:

pi€

W =Cu =0,09. (3.6.12)
Zur Bestimmung des Geschwindigkeits- und Lingenmafs werden in
den Zweigleichungsmodellen Transportgleichungen zweier turbulenter
Groflen gelost. Das im ndchsten Paragraph beschriebene k-e-Modell
verwendet die bereits eingefiihrten Grofsen der turbulenten kinetischen

Energie und der turbulenten Dissipationsrate.

3.6.2.1. k-e-Modell

Das Standard-k-e-Modell ist das wohl am weitesten verbreitete Zweiglei-
chungsmodell. Es ist in nahezu jedem CFD-Programm implementiert
und findet schon seit Jahren breite Anwendung in der Industrie. Die
Entwicklung des k-e-Modell geht zurtick auf Jones und Launder [56].
Das heutzutage am stédrksten verwendete k-e-Modell, das Standard-k-e-
Modell, wird Launder und Sharma zugeschrieben [68], die vor allem
verbesserte Modellkonstanten vorschlugen. Friihere Beitrage kamen nach
Pope insbesondere von [16], [42] und [41]. Das k-e-Modell 16st zusétzlich
zu den allgemeinen Erhaltungsgleichungen die folgenden Gleichungen
fiir die Turbulenz:

k-Gleichung

3(pk)  d(pik) _ 3 [ (oK
ot dx; dx; | Pri \ 9x;

)} + Pr — pe (3.6.13)
e-Gleichung

2(pe) _ a(pie) 3 [ (3
ot dx; axi Pre \ 0x;

2
)| +carg-rcaT  Gow
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3. Turbulente Stromungen

Cul-] Cer[] Cea[] Pri[-] Pre[~]
0.09 1.44 1.92 1.0 1.3

Tabelle 3.1.: Koeffizienten des k-e-Modells [68]

Der Term Py, ist der Produktionsterm der turbulenten kinetischen Ener-

gie. Fiir ihn gilt
Py = —pu, u— (3.6.15)
]

mit dem Reynolds-Spannungs-Tensor nach Gleichung 3.6.1. Wahrend
die Gleichung zur Beschreibung der turbulenten kinetischen Energie
direkt herleitbar ist aus den Transportgleichungen der turbulenten Fluk-
tuationsgeschwindigkeit, ist die Transportgleichung fiir die turbulente
Dissipationsrate in ihrer obigen Form als rein empirisch anzusehen [107].

Die von Launder und Sharma bestimmten Standardkoeffizienten sind
in Tabelle 3.1 abgebildet. Die Koeffizienten wurden an Messungen ein-
facher, turbulenter Stromungen so angepasst, dass sie moglichst allge-
meingiiltig sind. Dennoch werden diese Konstanten haufig zur besseren
Beschreibung bestimmter Systeme modifiziert. Eine der bekanntesten
Modifizierungen ist die Freistrahlkorrektur nach Pope [106].

Fiir die benotigte Schlieffung der Navier-Stokes-Gleichung kann aus
der Losung der k- und e-Gleichungen mittels der Gleichung (3.6.11) die
Wirbelviskositédt berechnet werden und daraus tiber Gleichung 3.6.1 die

Reynolds-Spannungen ermittelt werden.

3.6.2.2. k-w-Modell

Ein weiteres verbreitetes Zweigleichungsmodell ist das von Wilcox [140]
entwickelte k-w-Modell, welches die turbulente Wirbelstiarke w zur Be-

stimmung des charakteristischen Zeitmafles einfiihrt.
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3.6. Turbulenzmodelle

Cul~] (-] pl-] Pri[=]  Pro[-]
0.09 g % 2 2

Tabelle 3.2.: Koeffizienten des k-w-Modells [140]

Sie ist das inverse Zeitmaf} der energietragenden Wirbel und ist definiert

iiber:
1e

Entsprechend wird zusitzlich zur Transportgleichung der turbulenten,

Wt (3.6.16)

kinetischen Energie eine Transportgleichung fiir die turbulente Wirbel-
stdarke gelost. Durch Transformation von € nach w anhand von Gleichung
(3.6.16) erhidlt man die folgenden Gleichungen:

k-Gleichung

(k) d(@ik) 9 [ [9k\] -
ot ’ ox;  9x; | Pry \ox; _+Pk Cupkw (3.6.17)

w-Gleichung

2 (pw) | 3(piiw) _ D {m (aw>

ot ox; 0x; | Pre, \0x;

+ ’yPk — Bpw? (3.6.18)

Mit den in Tabelle 3.2 angegebenen Koeffizienten. Fiir die Wirbelviskosi-

tat gilt dann:
_k
pr=p_. (3.6.19)

Ein Vorteil des k-w-Modells ist es, dass es iiber die Beziehung

SE RO

Iy = (3.6.20)

das turbulente Langenmaf3 in Wandnéhe automatisch reduziert und dort
bessere Ergebnisse liefert. Die oben beschriebene Form des k-w-Modells
entspricht der von Wilcox 1988 publizierten Form [139]. Bis heute wur-

den weitere Modifikationen von Wilcox publiziert, die Nachteile des
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3. Turbulente Stromungen

k-w-Modells hauptséchlich einer Uberproduktion von w im wanfernen
Bereich verbessern sollen [141].

Wie bereits erwédhnt bietet das von Wilcox vorgeschlagene k-w-Modelle
Vorteil im wandnahen Bereich. Im wandfernen Bereich liefert das k-e
im Vergleich zum 1988 von Wilcox vorgeschlagenem Modell jedoch die
besseren Ergebnisse. Dies motivierte Menter 1994 zur Entwicklung des
sogenannten SST-(Shear Stress Transport)-Modells, welches die Vorteile
beider Modelle vereinigen soll.

3.6.2.3. SST-Modell

Das SST-Modell nach Menter [87] 16st die folgenden beiden Transport-
gleichungen zur Bestimmung der Wirbelviskositt:
k-Gleichung

9(pk) , 3(pik) _ 3 [ e (O
ot ox; 9x; | Pri \ 9x;

)} + Py — Cypkw (3.6.21)
w-Gleichung

d(pw) | 0 (puiw) _
o5 + o, (3.6.22)

o [ u (dw 5
axi {Prw <8x1)} + Pk——,Bpw

B p ok dw
+2(1-h) Pry,w ax] ax]

Jede der Konstanten in den Gleichungen (3.6.21) und (3.6.22) wird {iber
eine lineare Uberlagerung aus den Konstanten des k-e- und k-w-Modells

durch eine Blendfunktion bestimmt. Fiir die Blendfunktion gilt:

c=Fc+(1—-F)c (3.6.23)
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3.6. Turbulenzmodelle

Fiir den Blendparameter F; selbst gelten dabei die folgenden Beziehun-

gen:
F, =tanh ( ) (3.6.24)

Ry 500 4pk
argy =min lmax ( od’ d%}p) , CDkdePrwzl (3.6.25)

B p dkodw _ o
CDy, =max ( Prosw ax ax ,10 ) (3.6.26)
F, =tanh (urg2 (3.6.27)
k 500u

pu— .6- 8
arg, =max <2Cywd dzwp> (3.6.28)

Er beschreibt den Ubergang vom k-w-Modell (F; = 0) zum k-e-Modell
(Fp = 1). Fir die Wirbelviskositdt aus dem SST-Modell gilt:
park

max (aw, QF) (3.6.29)

Mt =

Die Grofle d ist der Abstand eines Feldpunkts zur ndchsten Wand und
() der Betrag der Wirbelstdrke. Die Konstanten des SST-Modells sind in

Tabelle 3.3 zusammengefasst.

ﬁ _ & & _ 2
n[-] G~ Prain/Cu 72[-] Ci ~ Proay/Cs
B[] 0,075 Ba[—] 0,0828
Pral-] 1,176 Prol-] 1,0
Pr1[-] 2,0 Pres[—] 1,168
k[—] 0,41 Cul-] 0,09
ai 0,31

Tabelle 3.3.: Koeffizienten des SST-Modells [87]
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3. Turbulente Stromungen

3.6.3. LES-Modelle

Eine der grundlegenden Ideen der LES ist es die unterschiedlichen
Eigenschaften der Wirbelstrukturen in der Modellierung auszunutzen.
Eine der problematischsten Annahmen der meisten RANS-Modelle ist
die Isotropie und Universalitit der Turbulenz. Die Turbulenz ist meist
unter anderem inhomogen, anisotrop und von der Geometrie abhéngig.
Dies erschwert eine Modellierung, gilt jedoch hauptsichlich fiir die
grofiskaligen Strukturen. Die feinskaligen Strukturen sind universell,
homogen und isotrop. Lost man nun die grofiskaligen Wirbel direkt
auf, so beschreibt man die diffusive Eigenschaft der Turbulenz, welche
im Wesentlichen durch die grofien Skalen beschrieben wird, direkt. Die
dissipative Eigenschaft, welche durch die kleinen Skalen beschrieben
wird, wird weiterhin modelliert. Aufgrund der homogenen, isotropen
und universellen Eigenschaft der kleinen Skalen ist ihre Modellierung
jedoch leichter zugdnglich und allgemeingiiltiger. In [123] wird die
in Tabelle 3.4 gezeigte Ubersicht iiber die Eigenschaften der Skalen
angegeben. Eine gute Einfithrung in die LES-Modellierung findet sich
beispielsweise in [32].

In der LES-Modellierung werden die in Kapitel 3.5 eingefiihrten ge-
filterten Erhaltungsgleichungen (3.5.1) bis (3.5.1) gelost. Hierzu wird
ein Modell zur Schlieffung der kleinskaligen Turbulenz benétigt. Am
héufigsten werden Nullgleichungsmodelle, die an den Prandtlschen

Mischungswegansatz angelehnt sind, verwendet [108].

3.6.3.1. Smagorinsky-Modell

Das wohl bekannteste LES-Modell ist das Smagorinsky-Modell [124]. Es
ist wie die schon behandelten Turbulenzmodelle der RANS-Gleichungen

ein Wirbelviskositatsmodell.
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3.6. Turbulenzmodelle

grofse Skalen kleine Skalen

geometrieabhingig universell

von mittlerer Stromung gene-
Zerfallsprodukte grofser Skalen

riert

oft stark geordnet ungeordnet
inhomogen, anisotrop homogen, isotrop
energiereich energiearm
langlebig kurzlebig
diffusiv dissipativ

Tabelle 3.4.: Eigenschaften der grobskaligen und feinskaligen Turbulenz,

nach Schumann [123]

Fiir den nicht modellierten Anteil der Reynolds-Spannungen einer in-
kompressiblen Stromung gilt nach dem Boussinesq-Ansatz:

1
3

Der zweite Term entspricht einem Pseudo-Druckterm und wird in der

= —sgs2Sij + 0i T (3.6.30)

Iiji s

Simulation mit dem Druck zusammengefasst. 37] ist der aufgeloste Anteil
des Deformationstensors. Fiir die Wirbelviskositdt der kleinen Skalen
Jsgs gilt aus Dimensionsgriinden

Psgs <P - Iy - uy, (3.6.31)

analog zur Wirbelviskositdt der RANS-Modelle aus Gleichung 3.6.7. Das
turbulente Langenmaf? /; wird gleichgesetzt der Filterweite A, welche
proportional zu den kleinsten aufgelosten Turbulenzelementen ist. Fiir

das Geschwindigkeitsmafs u; ldsst sich folgender Ansatz wihlen:

ur = AlS| (3-632)
mit [|S]| = /5555
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3. Turbulente Stromungen

Mit den so definierten Langen- und Geschwindigkeitsmaf} folgt fiir die
Wirbelviskositét
Msgs =P (Cst)? S| (3.6.33)

und hieraus fiir die nicht aufgelsten Spannungen

Mij g, = =2(CsA) 1SS (5634
Die Konstante Cg ist die einzige Modellkonstante des Smagorinsky-

Modell. Sie kann mit Hilfe der Theorie der isotropen Turbulenz bestimmt

3
1 2 \1¢
Cs = P (3CK> (3-6.35)

Mit Cx = 1,5 einem in der Literatur gebrauchlichen Wert folgt Cs =

werden [75].

0,18. Es werden in der Literatur auch andere Werte verwendet. Der
Wert von Cg = 0,18 stimmt mit dem von Clark et al. gefundenen Wert
tiberein [14]. Fiir die Filterlainge wurde in dieser Arbeit das von Deardorf

vorgeschlagene kubische Wurzel des Zellvolumens des Gitters verwendet

[17]

I

A= (DeryA:)? (3.6.36)

36



4. Modellierung der dispersen Phase

Zur Beschreibung der dispersen Phase wurde in dieser Arbeit das Mo-
dell der diskreten Tropfen verwendet. Hierbei wird das Spray durch ein
Vielzahl von numerischen Clustern abgebildet, welche jeweils wieder-
um aus einer grofien Anzahl von Tropfen bestehen, die der Definition
eines Clusters entsprechend die gleichen physikalischen Eigenschaften
— Tropfengrofie, Temperatur, Geschwindigkeit und andere — besitzen.
Fiir die Cluster werden die gewohnlichen Differentialgleichungen zur
Erhaltung der Masse, Impuls und Energie jeweils fiir einen représen-
tativen Tropfen geltst. Im Gegensatz zur Gasphase wird zur Losung
der Differentialgleichungen nicht die Euler-Formulierung, sondern die
Lagrange-Formulierung verwendet. D.h. fiir die Gasphase basiert die
Modellierung auf dem ortsfesten Kontrollvolumen der Gitterzellen, wih-
rend bei der Tropfenmodellierung das bewegende Koordinatensystem
des Tropfens den Bezugspunkt darstellt. Die Kopplung zwischen kon-
tinuierlicher und diskreter Phase erfolgt anhand von Quelltermen, die
den Austausch von Impuls, Masse und Energie beschreiben. Zusétzlich
zu den Erhaltungsgleichungen bedarf es noch weiterer Modelle, die
Prozesse wie den Tropfenzerfall und den Einfluss der Turbulenz auf die
Tropfen beschreiben. Eine Ubersicht dieser Modelle findet sich z.B. in
[66].
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4. Modellierung der dispersen Phase

4.1. Impulserhaltung

Die verwendete Impulserhaltungsgleichung vernachlassigt virtuelle, Bas-
sett, Magnus, Saffman sowie Gravitationskrafte, welche auf den Tropfen
wirken. Nach [22] konnen diese Krifte im Zusammenhang mit der
Verbrennung technischer Sprays vernachléssigt werden. Dies wird im
Folgenden kurz diskutiert.

Die virtuelle Massenkraft ist ein Maf fiir die Kraft, welche notwendig
ist, um die vom Tropfen verdriangte Gasmasse zu beschleunigen. Sie
ist proportional zum Dichteverhéltnis der Gasphase und des Tropfens.
Da die Tropfendichte ein Vielfaches grofler ist als die Gasdichte, kann
die virtuelle Massenkraft in guter Ndaherung vernachlassigt werden. Die
Basset-Kraft berticksichtigt die viskosen Krafte beim Aufbau der Grenz-
schicht der Stromung um den Tropfen. Auch sie kann vernachlassigt
werden, wenn die Dichte des Tropfen deutlich grofier ist als die Dich-
te der umgebenden Gasphase [130]. Fiir hoch turbulente Stromungen
konnen diese jedoch wieder an Bedeutung gewinnen [22], sind auf-
grund der Komplexitat ihrer Modellierung [70] jedoch numerisch nur
schwierig effizient zu berticksichtigen. Die Magnuskraft, welche den
Einfluss der Rotationsbewegung eines Tropfens beschreibt, ist durch den
fehlenden Nachweis der Rotationsbewegung eines Tropfens in einem Ver-
brennungsspray umstritten [66] und wird hier ebenfalls vernachléssigt.
Die Saffmankrifte sind lediglich in der Nihe des Einspritzpunktes von
Bedeutung und eine Grofienordnung kleiner als die Widerstandskrifte
[22]. Somit lautet die Impulserhaltung unter der Vernachldssigung der
oben genannten Effekte:

md% = %PngAdHﬁg — il (ifg — ila) (4-1.1)
Der Vektor i, ist der Geschwindigkeitsvektor des Tropfens, iiy der der
Gasphase. pg bezeichnet die Dichte der Gasphase, A, ist die projizierte
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4.1. Impulserhaltung

Tropfenfliche in Richtung der Relativgeschwindigkeit (1?[8 — ﬁd). Der
Koeffizient C; ist der zu modellierende Widerstandskoeffizient des Trop-
fens.

Durch die hohen Temperaturen und damit verbundenen Verdamp-
fungsraten, sowie der Verformung der Tropfen aufgrund ihrer Relativge-
schwindigkeit zur Gasphase ist die Modellierung des Widerstandskoeffi-
zienten erschwert. Sie basiert mafigeblich auf empirischen, durch Experi-
mente bestatigten Modellen. In dieser Arbeit wird der von Hubbard [46]
vorgeschlagene und von Yuen und Chen experimentell bestétigte [142]

Ansatz verwendet:

C _2 1+ lRe% Rey; < 1000 (4.1.2)
4 = Re, 6 d= 41
Cy =0,44 Rez; > 1000 (4.1.3)

Die Reynolds-Zahl Re, ist wie folgt definiert:

_ Pgllifg — iglldg
Mg

Zu Bestimmung der Gasdichte po und ihrer Viskositit pe wird die

Reg (4.1.4)

Berechnung dieser anhand des 1/3-Gesetztes vorgeschlagen.

1
T =T+ 3 (Tg — Td) (4.1.5)
1
Y =Yar + 3 (Yg,k - Yd,k) (4.1.6)

Die Temperatur T; und der Massenbruch Yj;; sind bezogen auf den
Dampf an der Tropfenoberfliche, Ty und Y, ; beziehen sich auf die den
Tropfen umgebende Gasphase auSerhalb der Grenzschicht.

4.1.1. Relaxationszeit der Impulserhaltung

Die Impulserhaltungsgleichung (4.1.1) kann in die folgende Form tiber-

fithrt werden:

—_— = — (ﬁg - ud) (4-1'7)
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4. Modellierung der dispersen Phase

In dieser Gleichung ist 7; die Relaxationszeit der Impulserhaltung, wel-
che einem Zeitmafi der Geschwindigkeitsénderung des Tropfens ent-
spricht. Fiir die Relaxationszeit gilt

2my 4pad,

= — — = = —. (4.1.8)
PngAdHug — ily]| 3chd||ug — ily|

Tu

Da alle Tropfen eines Clusters dieselbe Geschwindigkeit besitzen, lasst
sich die Erhaltungsgleichung eines Clusters einfach bestimmen zu:
Diig 1

B = (g~ 1) (4:1.9)

Wobei fiir die Geschwindigkeit des Clusters ii; die Beziehung ii,; =
ii; gilt. Wahrend der Simulation wird die Impulserhaltung in der in

Gleichung (4.1.9) angegebenen Form gelost.

4.1.2. Kopplung der Impulserhaltung mit der Gasphase

Die Wechselwirkung der Impulserhaltung des Tropfens mit der Gaspha-
se erfolgt {iber einen zuséatzlichen Quellterm zur Impulserhaltungsglei-
chung (2.2.1). Er ergibt sich aus der Integration der Impulsianderung
aller Cluster im Kontrollvolumen.

Cl:Nd

t-+At
Sup=— /t 5 (X— 7)) D<mdud)Dt> v

lim ——
A DAV AV( e Dt
AV—0 cl=1

(4.1.10)

Dies entspricht dem Ensemble-Mittel des Impulsaustauschs an der Stelle

X. Die Masse m,; ist die Gesamtmasse eines Clusters, die sich wie folgt
berechnet:

mey = Nymy (4.1.11)

Die Zahl Nj in obiger Gleichung ist die Anzahl an Tropfen mit gleichen
Eigenschaften eines Clusters. Hier sei am Rande bemerkt, dass N

keines Falls ganzzahlig sein muss. Der Quellterm berticksichtigt die zur
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Beschleunigung oder Verzogerung des Tropfens der Gasphase zu- oder
abgefiihrte kinetische Energie. Der Quellterm wird zur Kopplung der
Euler- und Lagrange-Felder als zusatzlicher Quellterm in der Navier-

Stokes-Gleichung (Gleichung 2.2.1) berticksichtigt.

4.2. Massenerhaltung

Einer der elementaren Schritte der Verbrennungsmodellierung in Anwe-
senheit einer fliissigen Brennstoffphase ist die Uberfithrung des Brenn-
stoffes in die Gasphase zur Reaktion. Die Verdunstung eines Tropfens,
welcher nur aus einer Komponente besteht, wird durch die folgende

Differentialgleichung beschrieben:

Dm
de = —nddFkShkp In

1—Yieo

=Y., (4.2.1)

I'y ist die Diffusionskonstante der Fliissigkeitskomponente in der Gas-
phase.Die Massenbriiche Y o, und Y} . sind die Massenbriiche der Kom-
ponente in der Gasphase bzw. der Sattigungsmassenbruch an der Fliis-
sigkeitsoberfldche. Die Sherwood-Zahl Shy wird gebildet mit dem Trop-

fendurchmesser d;
_ Bida
Sh = T,
Hierbei ist ) der Stoffiibergangskoeffizient an der Tropfenoberflache.

(4.2.2)

Zur Bestimmung des Stoffiibergangskoeffizienten wird die Korrelation
von Ranz und Marshall [112] angewandt. Die von Ranz und Marshall
vorgeschlagene Korrelation fiir die Sherwood-Zahl ist in Zusammenhang

mit Verbrennungssprays die wohl meist angewandte. Sie lautet
11
Sh =2+0,6Re;Sc;. (4-2.3)
Thermodiffusion und der Dufour-Effekt werden vernachldssigt. Der

hierdurch eingefiihrte Fehler wird in [23] zu maximal 10% geschitzt.
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4. Modellierung der dispersen Phase

4.2.1. Relaxationszeit der Massenerhaltung

Die Relaxationszeit der Massenerhaltung lasst sich durch Umstellen von
Gleichung (4.2.1) in folgende Form bringen:

Dmd - my
Dt T (424
Aus Gleichung (4.2.1) folgt dann
m ddz
T d Patd e (4.2.5)

= 17 = =

nddl"kShkpg ln% 61"kShkpg h‘lm
Das Zeitmaf3 7, ist das Zeitmafl der Verdampfung des Tropfens. Fiir die
Massenerhaltungsgleichung eines Cluster gilt

Dmyy _ Mg
Dt T

(4.2.6)

Die Masse eines Clusters m,; berechnet sich nach Gleichung (4.1.11).

4.2.2. Kopplung der Massenerhaltung mit der Gasphase

Der Massenbeitrag der diskreten Phase zur Gasphase bestimmt sich

erneut durch ein Ensemble-Mittel aller Cluster:

Dmcl
Di Dt) av
(4.2.7)
Dieser Quellterm ist als Quellterm in der Massenerhaltungsgleichung

1 cl=Ner  t4At
Smp = — lim —— / S(F-F
P A0 LAV Jav \ = i (=)
AV—0 o=

der Gasphase (2.1.1) zu berticksichtigen und wird hier auf der rechten
Seite hinzuaddiert. Somit ist die Kontinuitdtsgleichung nicht mehr gleich
Null, da die Euler-Phase hier nun eine Quelle besitzt. Da in dieser Ar-
beit nur einkomponentige Fliissigkeiten verwendet werden, ist dieser
Quellterm auch gleichzeitig als zweiter Quellterm der Brennstoffkom-
ponente in der Komponentenerhaltungsgleichungen 2.3.1 neben dem

Reaktionsquellterm zu berticksichtigen.
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4.3. Energieerhaltung

4.3. Energieerhaltung

Waihrend des Verdampfens des Tropfens wird dem Tropfen Warme zuge-
fiihrt. Ein Teil dieser Warme dient dem Aufheizen des Tropfens, solange
die Beharrungstemperatur noch nicht erreicht ist, ein Teil dient zum
Uberfiihren der Masse in die Gasphase und somit zum Uberwinden der
Verdampfungsenthalpie. Die Energieerhaltungsgleichung der diskreten

Phase lautet:

md% (Cp,le) = Qi+ %hv (Ty) (4.3-1)
Der zweite Term auf der rechten Seite beschriebt den Anteil an Warme,
der zum Uberwinden der Verdampfungsenthalpie I, (T,;) aufgebracht
werden muss. % ist der Verdunstungsstrom, welcher aus Gleichung
(4.2.1) bestimmt wird. Fiir den aus der Gasphase mittels Warmeleitung

zugefiihrten Warmestrom gilt:
Quq = mdkNups (Tg — Ty) (4.3.2)

Die Stoffgrofie « ist die Temperaturleitfahigkeit. Fiir sie gilt

= (4:33)
 Pgeps 37

Der Term ¢4 ist die Ackermann-Korrektur. Sie berticksichtigt die Kor-
rektur des Warmestroms unter Bertiicksichtigung des Stoffstroms [122]

z

Pa=7 (4-3-4)
Cp g%
z=- 7dNu' (4.3.5)

Fir die Nusselt-Zahl ist wie schon zuvor fiir die Sherwood-Zahl der
Ansatz von Ranz und Marshall der gebrduchlichste [112]. Die Nusselt-
Zahl berechnet sich in Analogie zu Gleichung (4.2.3) durch

1
Nu =24 0,6Re3Pr3. (4.3.6)
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4. Modellierung der dispersen Phase

4.3.1. Relaxationszeit der Energieerhaltung

Stellt man Gleichung (4.3.1) um, so erhdlt man erneut eine Darstellung,

welche die Relaxationszeiten einfiihrt

DTy _ ¢a
— == (T, —Ty) —
Dt T ( g d) Cp, 1T

Fiir die Relaxationszeit der Warmezufuhr 7, folgt aus dem Vergleich

hy (Ty) - (43.7)

von Gleichung (4.3.1) und (4.3.7):

macy)  padicy)

b = P (4-3.8)
tdgxNu 6xKNu

Sie ist das Zeitmafd der Warmezufuhr aus der Gasphase. Die Relaxati-

Ty =

onszeit 7, ist die Relaxationszeit der Verdunstung aus Gleichung (4.2.5).
Das Argument der Ackermann-Korrektur kann ebenfalls mit Hilfe der
Relaxationszeiten ausgedriickt werden. Es gilt dann
CpgTh

z= w- (4.3.9)
Da wiederum alle Tropfen eines Clusters die gleichen Eigenschaften
aufweisen, folgt die Erhaltungsgleichung eines Clusters durch einfaches
Ersetzen der Indizes in Gleichung (4.3.7)

DTcl o ¢A 1
Df ?h (Tg Tcl) mhv (Tar) - (4.3.10)

ps
4.3.2. Kopplung der Energieerhaltung mit der Gasphase

Der Bildung des Quellterms der Energieerhaltung, welcher berticksich-
tigt, dass die zur Verdunstung benotigte Warme der Gasphase entzogen
wird, erfolgt auch hier tiber ein Ensemble-Mittel aller Cluster.

cI=Ne i+t mec,y DT,
= = pl=td
1 /t 1) (x — xp) TDt av
cl=1 "

Shp =7 N REAV Jav (
AV—=0

(4.3.11)

Dieser Quellterm ist in der Energieerhaltung in Gleichung 2.4.7 zu

berticksichtigen.
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4.4. Sekundirzerfall

4.4. Sekundirzerfall

Durch aerodynamische Krafte, die bei hoher Relativgeschwindigkeit
auf den Tropfen wirken, kann es zu einem Tropfenzerfall kommen.
Wahrend der Zerfall beim Einspritzen der Fliissigkeit als Primérzerfall
bezeichnet wird, nennt man diesen zweiten Zerfall Sekundéarzerfall. Zur
Beschreibung des Sekundarzerfalls wurde das Modell von Reitz und
Diwakar verwendet [115][114][113]. Es basiert auf den Korrelationen von
Nicholls [90].

In diesem Modell werden zwei unterschiedliche Regime betrachtet.
Dem sogenannten ”bag-breakup” und dem “stripping-breakup”. Als
einzige Kennzahl, welche die Zerfallsbereiche beschreibt wird in diesem
Modell die Weber-Zahl verwendet.

2
_ pgureldd

We o

(4-4.1)

Die Stoffgrofie o ist die Oberflichenspannung der Fliissigkeit. Anhand

der Weber-Zahl werden die beiden Bereiche unterschieden:
1. bag-breakup We > Cy,q

1
2. stripping-breakup We > CyyipRe;

Die Modellkonstanten sind in Tabelle 4.1 angegeben. Anhand der beiden
Bereiche wird jeweils ein kritischer Durchmesser bestimmt, fiir welchen

der Tropfen stabil ist.
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4. Modellierung der dispersen Phase

Ist der Tropfen kleiner als dieser kritische Durchmesser so zerféllt er

nicht. Die Durchmesser berechnen sich nach den folgenden Beziehungen:
o

ds,bag :zchagiz (4-4-2)
Pglhy,
2 o

ds,strip :4C5t"iﬂm (443)

Ist eines der beiden Kriterien erfiillt, so dndert sich der Tropfendurch-
messer entsprechend der Gleichung
ddg _ dg—ds
ot T
Der Durchmesser ds ist der stabile Durchmesser im jeweiligen Regime

: (4-4-4)

und 13, die Relaxationszeit des Tropfenzerfalls. Die Relaxationszeit kann

tiber folgende Korrelationen bestimmt werden:

d
Tp,bag =Cbdda\/ pde (4-4.5)

Csd
Tp,strip = ;relD %: (4-4.6)
Chag[-]  Csmip[-]  Co[-] Gs[-]
6,0 0,5 0,785 10,0

Tabelle 4.1.: Koeffizienten des Sekundarzerfallmodells nach Reitz und

Diwakar [115]

4.5. Turbulente Dispersion

Wird ein Partikel durch eine turbulente Strémung transportiert, so kann
seine Bewegung nicht alleine durch die Mittelwerte der Stromungsgro-

Ben bestimmt werden. Zusétzlich zur mittleren Geschwindigkeit wirkt
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4.5. Turbulente Dispersion

die Fluktuationsgeschwindigkeit auf den Tropfen. Dies resultiert in der
turbulenten Dispersion. Da die Fluktuationsgrofsen in einer RANS-Mo-
dellierung nicht bekannt sind, miissen diese modelliert werden. Zur
Modellierung der turbulenten Dispersion wurde das ”“eddy-lifetime”-
Konzept verwendet. Dieses Konzept verwendet ein integrales Zeitmafs
T;, welches die Zeit, die ein Tropfen innerhalb eines turbulenten Wirbels
verweilt, beschreibt.

Der hier angewandte Ansatz geht zuriick auf Gosmann und Ioannides
[37]. Er geht von einer isotropen Turbulenz aus, deren Fluktuationsge-
schwindigkeiten Gauf3-verteilt sind. Zur Berticksichtigung der turbu-
lenten Fluktuation auf die Tropfentrajektorie wird die auf den Tropfen
wirkende Geschwindigkeit iy aus der mittleren Stromungsgeschwindig-
keit if und einer Fluktuationsgeschwindigkeit il berechnet.

g = i+l . (4-5.1)
Die Fluktuationsgeschwindigkeit wird bestimmt {iber die Varianz der
Geschwindigkedit.
i =g\ (4.5.2)
Die Zahl { ist eine Gauf3-verteilte Zufallszahl mit einem Mittelwert von
0. Die Varianz der Geschwindigkeit kann unter der Annahme einer
isotropen Turbulenz aus der turbulenten kinetischen Energie berechnet
werden. )
' =k 5.
3 (453)
Diese Fluktuationsgeschwindigkeit wirkt nun solange auf den Tropfen,
bis die Lebenszeit des turbulenten Wirbels 7, oder die Verweilzeit im
Wirbel T; iiberschritten ist. Wird eines dieser Zeitmafle wiahrend der
Integration der Partikelbahn tiberschritten, so wird eine neue Fluktuati-
onsgeschwindigkeit bestimmt. Die Zeitmafie konnen wie folgt berechnet
werden.

47



48

4. Modellierung der dispersen Phase

It

12|
It

litg — iy

Te =

(4-5-4)
T (4.5-5)
Das Langenmaf3 /; ist die charakteristische Lange eines turbulenten

Wirbels, die sich aus dem Dissipationsldngemafs bestimmen lasst

Nl

k

c .

RN T

Ih=C (4.5.6)



5. Verbrennungsmodellierung

Zuniachst wird in diesem Kapitel in die Beschreibung chemischer Reak-
tionskinetiken im Allgemeinen eingefiihrt. Es soll hierbei kurz auf die
Problematik der direkten Verwendung von detaillierten Mechanismen
zur Modellierung von Verbrennungsvorgiangen eingegangen werden.
Diese erfordern in der direkten Anwendung einen Rechenaufwand, der
nur die Simulation einfacher Systeme zu ldsst. In den darauf folgenden
Abschnitten werden Modellsysteme vorgestellt, die es ermoglichen diese
detaillierten Mechanismen tiiber Modellannahmen zu reduzieren, um
auch die Simulation komplexerer, technischer Systeme zu ermoglichen.
Anschliefiend wird die Anwendung dieser Modelle fiir reagierende,
turbulente Stromung beschrieben. Den Schwerpunkt bilden hierbei die
Verbundwahrscheinlichkeitsdichtemodelle.

5.1. Reaktionskinetische Grundlagen

Die Reaktionskinetik beschreibt die Geschwindigkeit, in welcher eine
chemische Reaktion ablduft. Wahrend die Thermodynamik anhand der
chemischen Potentiale der Komponenten eines Gemisches das stoffliche
Gleichgewicht bestimmt, so beschreibt die Reaktionskinetik die Zeit, in
welcher dieser Gleichgewichtszustand erreicht wird. In der Regel laufen
wihrend einer Verbrennungsreaktion eine Vielzahl unterschiedlicher Re-
aktionen in unterschiedlichen Zeitskalen gleichzeitig und zum Teil auch
in Konkurrenz zueinander ab. Ein solches Reaktionssystem wird anhand

eines Reaktionsmechanismuses beschrieben, der aus einer bestimmten
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5. Verbrennungsmodellierung

Anzahl an Elementarreaktionen besteht. Sie beschreiben die chemischen
Pfade, in welcher eine Gesamtreaktion bis zum Gleichgewichtszustand
ablaufen kann.

Betrachten wir die Verbrennungsreaktion von Brennstoff und Oxidator,
so ist die Reaktion zu den Gleichgewichtskomponenten Kohlendioxid
und Wasser die sogenannte Globalreaktion. Sie ist allerdings direkt sehr
unwahrscheinlich, da hierzu eine grofle Zahl von chemischen Bindungen
gespalten und neu verkniipft werden mdiissten. Elementarreaktionen
hingegen beschreiben die Reaktion entlang ihrer Reaktionspfade anhand
der Gesamtheit ihrer elementaren Schritte und ihrer Zwischenprodukte.
In einer kompakten Schreibweise ldsst sich ein Reaktionsmechanismus

in folgender Form schreiben.

Nk ! Nk "
k=1 k=1

Die Koeffizienten Vllci und v]:i sind die stochiometrischen Koeffizienten
der Hin- und Riickreaktion der k-ten Komponenten in der i-ten Elemen-
tarreaktion und X sind die Komponenten der N, Elementarreaktion.

Die Produktionsrate einer Komponente k lasst sich ausdriicken durch
Ny
Wy = kairi i=1...N,. (5.1.2)
i

Vy; ist der stochiometrische Koeffizient der Gesamtreaktion

Vi = (v,:i — v,:i) . (5.1.3)
In dieser Gleichung beschreibt r; die Reaktionsgeschwindigkeit der
Vor- und Riickreaktion der i-ten Elementarreaktion. Fiir eine Elemen-
tarreaktion ist die Reaktionsordnung einer Komponenten gleich ihrem
stochiometrischen Koeffizienten und die Reaktionsgeschwindigkeit kann

somit berechnet werden tiber

Ni ’ Ni "
ri= kg T X% — ke T T (X% (5.1.4)
k=1 k=1
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5.2. Idealisierte Modellsysteme

In dieser Gleichung sind k; und k,; die Reaktionsgeschwindigkeitskoef-
fizienten der Hin- und Riickreaktion und [X;] die molare Konzentration
der k-ten Komponente. Die Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten sind
abhéngig von der Stofirate der Molekiile und der Wahrscheinlichkeit,
dass ein Stofd zur Reaktion der Molekiile fiihrt. Basierend auf der mole-
kularen Stofitheorie [131] kann ein Ausdruck fiir die Reaktionsgeschwin-

digkeitskoeffizienten hergeleitet werden.

_Fagi

kg =Age” R (5.1.5)
EA,ri

kyi =Ape” R (5.1.6)

Hierin sind A, r); die StoSkoeffizienten und E, (, r); die Aktivierungs-
energien. Dieser Ansatz wird als Arrhenius-Ansatz bezeichnet. Um die
Aktivierungsenergie messtechnisch zu bestimmen, wird k im Arrhenius-
Diagramm {iiber 1/ T aufgetragen. Die Aktivierungsenergie ergibt sich
dann anhand der Steigung —%. Der Arrhenius-Ansatz wird auch hau-
fig in einer dreiparametrigen Form verwendet, welche einen weiteren
Temperaturparameter einfithrt, um die Genauigkeit tiber einen grofleren

Temperaturbereich zu erhohen.

Eafi

ki =AgTlie™ ®E- (5.1.7)
Ea i
kyi =A,Tlie™ ®f (5.1.8)

Die Produktionsrate wy ist der eingefiihrte Reaktionsquellterm aus Glei-
chung (2.3.1).

5.2. Idealisierte Modellsysteme

Die zuvor in Abschnitt 5.1 beschriebenen Gleichungen der Reaktions-

kinetik beschreiben lediglich die reine Reaktionsrate in Abhidngigkeit
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5. Verbrennungsmodellierung

der Grofien Temperatur, Druck und Zusammensetzung. In einem techni-
schen System beeinflussen jedoch noch weitere Mechanismen wie Stoff-
und Energietransport die Verbrennungsreaktion. Wahrend es beispiels-
weise zur Bestimmung der adiabatischen Flammentemperatur ausreicht,
das betrachtete Reaktionssystem rein thermodynamisch zu betrachten,
da hier nur der Gleichgewichtszustand zu berticksichtigen ist, muss zur
Bestimmung reaktionskinetisch bestimmter Verbrennungsgrofien, wie
die Flammengeschwindigkeit, die Reaktionskinetik mit den fundamen-
talen Erhaltungsgleichungen, wie Massen- und Energieerhaltung, gekop-
pelt werden. Zur Analyse von Verbrennungssystemen werden haufig
Modellsysteme verwendet, die die zu untersuchenden Abhéngigkeiten
berticksichtigen. Diese ermoglichen den Verlauf der Reaktionskompo-
nenten, Temperatur und Druck als Funktion der Zeit oder des Ortes,
wahrend die Zusammensetzung vom Anfangszustand bis in das Gleich-
gewicht reagiert, zu bestimmen. In den folgenden Abschnitten sollen die
in dieser Arbeit angewandten Modellsysteme kurz beschrieben werden.
Dies sind drei Modelle.

Das Modell des homogenen Reaktors beschreibt den Reaktionspfad
eines Gemisches ausgehend von dessen Anfangszusammensetzung, Tem-
peratur und Druck bis in das chemische Gleichgewicht anhand des
Reaktionsmechanismuses. Hierbei bestimmen die Reaktionsraten der
einzelnen Komponenten aus Gleichung 5.1.2 den Verlauf. Im Modell
der laminaren, planaren Vormischflamme wird zusétzlich zur Reakti-
onsrate die laminare Diffusion und Warmeleitung berticksichtigt. Das
dritte Modell, das Modell der Gegenstromdiffusionsflamme, beschreibt
insbesondere den Einfluss der Streckung einer Diffusionsflamme auf
die Reaktion. Auf die Bedeutung der Modellannahmen hinsichtlich der

Modellierung reagierender Stromungen wird in Kapitel 6 eingegangen.
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5.2. Idealisierte Modellsysteme

5.2.1. Homogener Reaktor

In Abbildung 5.1 ist das Modell des homogenen Reaktors dargestellt.
Im Modell des homogenen Reaktors wird ein zum Zeitpunkt ¢y vor-
liegendes Gemisch der Zusammensetzung Y, bei konstantem Druck
und Enthalpie bis zum thermodynamischen Gleichgewichtszustand Y; ,
zeitlich integriert. Es handelt sich also um ein Anfangswertproblem.
Hierbei wird die Zusammensetzung im Reaktor zu jedem Zeitpunkt als
homogen betrachtet. Als Ergebnis liefert es den zeitlichen Verlauf von
Temperatur und Zusammensetzung. Da die Mischung zu jedem Zeit-
punkt als homogen angesehen wird, werden keine Transportprozesse
berticksichtigt. Die zu l6senden Modellgleichungen bestehen aus den
Komponentenerhaltungsgleichungen und einer thermischen Zustands-
gleichung. Die Losung der Energieerhaltung entfillt hierbei, wenn das
System als adiabat betrachtet wird und somit die Enthalpie wahrend
der Reaktion konstant bleibt. Es dndert sich lediglich der Anteil der
fihlbaren und chemisch gebundenen Wérme, wodurch es bei einer exo-

thermen Verbrennungsreaktion zu einer Temperaturerhohung kommt.

Komponentenerhaltung

% = dJkl\zkv (5.2.1)

Thermische Zustandsgleichung

V(t) _n(t)I;T(t) (5.2.2)
n(t) :M(t) (5.2.3)
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5. Verbrennungsmodellierung

T=T()
[dt yoy
Y;',uJO — Yi,b’tend : i i(t)

V=V

p = const H = const

Abbildung 5.1.: Modell des homogenen Reaktors

Hierin ist v das spezifische Volumen des Reaktors v = % Das Volu-
men des Reaktors, kann fiir ein ideales Gas aus der Stoffmenge und
der Bedingung eines konstanten Drucks berechnet werden. Dabei ist
M(t) die zeitlich sich dndernde Molmasse des Gemisches, die aus der
zeitlichen Zusammensetzung bestimmt werden kann. Die Gesamtmasse
m ist hierbei konstant. Das hier beschriebene Modell des homogene
Reaktor beschreibt den reinen Einfluss der Reaktionskinetik auf den

Reaktionspfad ohne Warmeverluste und Transportprozesse.

5.2.2. Eindimensionale laminare Vormischflamme

Im Vergleich zum homogenen Reaktor wird im Modell der eindimensio-
nalen laminaren Vormischflamme der Einfluss der laminaren Diffusion
und der Warmeleitung beriicksichtigt. In Abbildung 5.2 ist eine reale
anndhernd planare laminare Vormischflamme dargestellt.

Im stationdren Fall ist die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flam-

menfront unter Berticksichtigung der Warme- und Stofftransportpro-
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5.2. ldealisierte Modellsysteme

zesse gleich der Anstromgeschwindigkeit durch das Frischgas. Diese
Geschwindigkeit wird als laminare Brenngeschwindigkeit bezeichnet.
Sie hdngt ab von den Diffusions- und Warmeleitungseigenschaften der
Gemischkomponenten und von deren Reaktionsraten.

Die laminare Brenngeschwindigkeit ist leicht zu messen und wird
daher haufig zur Validierung von Reaktionsmechanismen herangezogen.
Sie ist jedoch, wie bereits erwédhnt, auch abhéingig von den Transport-
daten des Gemisches und die Qualitdt der Validierung der Reaktions-
mechanismen héngt somit ebenfalls von der Qualitdt der Stoffdaten
ab.

Abbildung 5.2.: Abbildung einer planaren laminaren Vormischflamme

Im Modell der 1-dimensionalen, planaren, laminaren Vormischflamme

werden die folgenden Differentialgleichungen gelost.

Massenerhaltung

(5.2.4)
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5. Verbrennungsmodellierung

Energieerhaltung

oT 0
pucp=— — 57 ( ax> + Z]x Cpka + Z WhMy = 0 (5-2:5)

Komponentenerhaltung

Y, 9 .
P”ka + 57 (PYiVi) — @My =0 (5.2.6)
Thermische Zustandsgleichung

_pM

Eine ausfiihrlichere Beschreibung des Modells findet sich unter anderem

in [59].

5.2.3. Gegenstromdiffusionsflamme

Die Abbildung 5.3 zeigt eine Gegenstromdiffusionsflamme. Brennstoff
und Oxidator stromen hier in entgegengesetzter Richtung, wodurch
sich ein Staupunkt ausbildet, in welchem sich die Flamme stabilisiert.
Aufgrund der Umlenkung im Staupunkt der Flamme wird die Flamme
gestreckt. Diese Streckung ist abhidngig vom Geschwindigkeitsgradienten
zwischen den Einldssen. Durch die Streckung der Flamme kommt es zu
einem erhohten Stoff- und Warmetransport aus der Flammenfront in
das Frischgas. Kann der hierdurch entstandene Warmeverluststrom aus
der Reaktionszone nicht mehr durch die Reaktionswarme kompensiert
werden, so erlischt die Flamme. Es kommt zum “Quenchen” der Flamme.

Die Gegenstromdiffusionsflamme wird daher gerne experimentell und
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5.2. ldealisierte Modellsysteme

theoretisch verwendet, um den Effekt der Streckung einer Flamme zu

untersuchen.

In der turbulenten Verbrennungsmodellierung wird angenommen,
dass es aufgrund der Turbulenzstrukturen zu einer Streckung der Flam-
menfront kommt. Im Flamelet-Modell nach Peters [91],[92] wird die
Modellannahme getroffen, dass eine turbulente Flamme aus einer Viel-
zahl einzelner sogenannter Flamelets besteht, welche durch turbulente
Wirbel gestreckt werden. In diesem Zusammenhang wird die Gegen-
stromdiffusionsflamme haufig verwendet, um ein solches Flamelet nach
dem Flamelet-Modell abzubilden.

Unter der Voraussetzung einer Rotationssymmetrie des betrachteten
Systems, kann die Gegenstromdiffusionsflamme durch das folgende

Differentialgleichungssystem beschrieben werden [94],[131]:

Abbildung 5.3.: Abbildung einer Gegenstromdiffusionsflamme
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5. Verbrennungsmodellierung

Massenerhaltung

0
E(pu) +20V =0

(5.2.8)
Radiale Impulserhaltung
3 [ oV WV,
3 <P‘az> —A—pu— —pV =0 (5.2.9)
Energieerhaltung
aT o (. T\ N _ N 4p T
pepliS—— 5~ (/\az> + ;Mkwkhk + ;]Z' Cpks, (5.2.10)
Komponentenerhaltung

dy, | 9k -
I + 5 WM =0 (5.2.11)

(5.2.12)
Mit v = rV, wobei v der radialen Geschwindigkeit und » dem Radius
entspricht. Fiir A gilt

10
29 _ A\ = constant.
r or

(5.2.13)
Somit wird eine weitere Differentialgleichung gelost
JA
o = 0. (5.2.14)
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5.3. Reduktion der Chemie auf Basis

idealisierter Modellsysteme

Detaillierte kinetische Mechanismen umfassen je nach Brennstoff hunder-
te Elementarreaktionen und berticksichtigen eine Vielzahl von Zwischen-
produkten und Radikalen in ihren Mechanismen. In Zusammenhang mit
typischen, technischen Verbrennungssystemen tibersteigt die Anforde-
rung auch heutige Rechenkapazititen. Dies gilt nicht nur fiir turbulente
Verbrennungssimulationen. Detaillierte Mechanismen werden hauptsach-
lich zur Untersuchung mittels 1-dimensionaler oder einfacher laminarer
Probleme, wie sie im vorangehenden Kapitel eingefiihrt wurden, ver-

wendet.

Zur Simulation turbulenter Flammen kann die Chemie zunichst redu-
ziert werden, ohne dabei die wichtigen Informationen, wie beispielsweise
die Hauptkomponenten, untersuchte Schadstoffe oder Warmefreiset-
zungsraten, zu verlieren oder zu verfilschen. Der radikalste Ansatz zur
Reduktion sind Globalmechanismen. Sie geben lediglich die Edukte und
Produkte, sowie die Warmefreisetzungsrate wieder. Ihre Kinetiken sind
meist Anpassungen an die laminare Brenngeschwindigkeit. Auch geben
sie die Warmefreisetzungsrate hdufig nur in einem kleinen stochiome-
trischen Intervall und fiir einen Druck ausreichend wieder. Bekannte
Globalmechanismen sind z.B. die Kohlenwasserstoff-Mechanismen von
Westbrook und Dryer [19], [136]. Globalmechanismen kénnen, wie dieses
Beispiel zeigt, somit auch aus Mechanismen mit mehreren Einzelreaktio-
nen bestehen, wobei diese jedoch keine Elementarreaktionen darstellen.
Eine Reduktion detaillierter Mechanismen an sich ist nur moglich, da
sich die Reaktionsgeschwindigkeiten der einzelnen Elementarreaktio-
nen in ihren Zeitskalen tiber mehrere Groflenordnungen erstrecken. Die

Gesamtreaktionsgeschwindigkeit ist bestimmt durch ihre langsamsten
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5. Verbrennungsmodellierung

Glieder. Dies fiihrt zum Ansatz des partiellen Gleichgewichts, welcher
davon ausgeht, dass die schnellen Glieder der Reaktionskette sich im
Gleichgewicht befinden. Befindet sich eine der Reaktionskomponenten
auf einem sehr kleinen Konzentrationsniveau, so wird ein Quasistatio-
naritdtsansatz gewahlt, welcher davon ausgeht, dass Produktion und
Abbau dieser Komponente gleich sind und diese Komponente somit kei-
ne Netto-Bildungsrate besitzt. Durch diese Ansitze, kann ein detaillierter
Mechanismus {iiber analytische Annahmen reduziert werden. Fiir jede
Elementarreaktion, fiir welche einer dieser Ansdtze getroffen werden
kann, reduziert sich der Mechanismus um einen Freiheitsgrad. Auf diese
Weise konnen detaillierte Mechanismen z.T. bis auf wenige Reaktionen

reduziert werden [67].

Das Hauptproblem der Reduktion detaillierter Mechanismen mittels
partieller Gleichgewichte und Quasistationaritdtsannahmen ist, dass
diese haufig nur fiir einen bestimmten Druck-, Temperatur- und Zu-
sammensetzungsbereich gerechtfertigt sind und daher nicht tiber den
gesamten Bereich einer Verbrennung bzw. Flamme giiltig sind. Dieses
Problem wird durch den von Maas entwickelten Ansatz der intrinsischen
mehrdimensionalen Mannigfaltigkeit (ILDM) umgangen, indem fiir das
Gesamtsystem (Druck-, Temperatur- und Zusammensetzungsbereich) ei-
ne Reduktion auf Basis einer Sensitivitdtsanalyse durchgefiihrt wird und
in Abhdngigkeit von einer oder mehrerer Fortschrittsvariablen, welche
die Dimension bestimmen, tabellarisch abgelegt wird [80].

Haufig lasst sich jedoch mit Hilfe der ILDM ein Verbrennungssys-
tem nur schwer auf eine Reaktionsfortschrittsvariable reduzieren. Ein
weiterer Ansatz zur Reduktion, welcher partielle Gleichgewichte und
Quasistationaritdtsannahmen mit einer analytischen Aufteilung der Re-
aktion in zwei Bereiche zur Beschreibung der Sensitivitdt verbindet,
ist der Ansatz der 1-Schritt/2-Bereichskinetik fiir Kohlenwasserstoffe

[391,[43],[9], [60]. Hierbei wird unter der Annahmen, dass die Oxida-
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5.3. Reduktion der Chemie auf Basis idealisierter Modellsysteme

tion des Brennstoffes zu Kohlenmonoxid wesentlich schneller ablduft
als die Oxidation von Kohlenmonoxid zu Kohlendioxid, die Verbren-
nungsreaktion in zwei Bereiche aufgeteilt. In jedem dieser Bereiche wird
die Reaktion {iiber eine Globalkinetik beschrieben. Eine ausfiihrliche
Beschreibung findet sich wiederum in [39],[43].

Eine Variante zur Reduktion der Chemie auf eine Fortschrittsvariable
unter Beibehaltung der detaillierten Reaktionsmechnismen ist die Re-
duktion mittels eines idealisierten Modellsystems (siehe Kapitel 5.2). Auf
diese Methode wird in den folgenden Kapiteln nidher eingegangen, da
sie in dieser Arbeit hauptsédchlich Anwendung findet. Diese Methode
wird in letzter Zeit auch haufig “Flame Generated Manifolds” genannt,
da sie ein Flammenmodell verwendet, um die Manigfaltigkeiten der
Reaktionspfade auf einen zu reduzieren [132], [133].

Wird der Verlauf der Reaktion nun {iber eine Reaktionsfortschrittsva-
riable beschrieben, so lassen sich die numerischen Kosten zur Simulation
einer reagierenden Strémung deutlich reduzieren. Zunéichst kann die
Mischung von der Reaktion durch die Beschreibung der lokalen Zusam-
mensetzung tiber eine Erhaltungsgrofie entkoppelt werden, die durch
die chemische Reaktion nicht beeinflusst wird. Diese Erhaltungsgrofie
ist der Mischungsbruch, der im nichsten Kapitel 5.3.1 beschrieben wird.
Anhand der Reduktion der Reaktionspfade mittels Modellsystemen auf
einen Reaktionspfad, der durch eine Reaktionsfortschrittsvariable be-
schrieben wird, kann die lokale Zusammensetzung des reagierenden
Gemisches dann tiber den Mischungsbruch und die Reaktionsfortschritts-
variable vollstindig beschrieben werden.

Mogliche Definitionen des Reaktionsfortschritts werden in Kapitel
5.3.2 beschrieben. Die Chemie wird als Funktion dieser Variablen vor
der Simulation in chemischen Tabellen gespeichert, auf die dann wéh-
rend der Simulation zur Bestimmung der lokalen Zusammensetzung,

thermodynamischen Zustandsgrofien und Transportgrofien zugegriffen
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5. Verbrennungsmodellierung

wird. Auf die Tabellierung der Chemie tiber den Mischungsbruch und
Reaktionsfortschritt wird in Kapitel 6 detailliert eingegangen.

Durch diesen Ansatz kann anstelle der Simulation aller einzelnen
Komponenten des reagierenden Gemischs, die lokale Zusammensetzung
lediglich tiber die Simulation einer Mischungsbruchtransportgleichung
und einer Transportgleichung fiir den Reaktionsfortschritt beschrieben
werden. Diese Transportgleichungen werden auf den néchsten Seiten zu-

sammen mit dem Mischungsbruch und Reaktionsfortschritt eingefiihrt.

5.3.1. Beschreibung der Mischung

In einer reagierenden Stromung stellen die Massenbriiche der einzelnen
Komponenten der Mischung keine Erhaltungsgrofie dar. Sie sind stark
abhédngig vom Zustand der Reaktion. Um die Beschreibung des Mi-
schungszustands vom Reaktionszustand unabhéangig zu machen, wird
der Mischungsbruch verwendet. Er basiert auf den Elementenmassenbrii-
chen Z;. Im Gegensatz zu den Komponentenmassenbriichen werden die
Elementenmassenbriiche nicht durch die chemische Reaktion verdndert.
Fiir den Fall einer Verbrennungsreaktion kann der Mischungsbruch in
entdimensionierter Form definiert werden als
feo Zi—Zjox

Z

Zibr—Ziox (5:3.1)
Hierbei entspricht Z; o, der Summe aller Elementenmassenbriiche der
j charakteristischen Massenbriiche des reinen Oxidators und Z; 5, der
Summe der Massenbriiche des reinen Brennstoffes. Z; ist die Summe der
Massenbriiche in der Mischung. Fiir einen Kohlenwasserstoff liegt die
Verwendung der Elemente Wasserstoff und Kohlenstoff als charakteristi-

sche Elemente des Brennstoffes nahe.
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5.3. Reduktion der Chemie auf Basis idealisierter Modellsysteme

Fiir einen Kohlenwasserstoff ldsst sich der Mischungsbruch somit be-

schreiben durch

_ (Ze+Zn) — (Ze+ Zn)oy
f - (ZC + ZH)Br — (ZC + ZH)OX‘ (532)

Ein Mischungsbruch von 0 entspricht demnach dem reinen Oxidator,

wohingegen ein Mischungsbruch von 1 dem reinen Brennstoff entspricht.
Zwischen den Komponentenmassenbriichen und den Elementenmassen-

briichen gilt folgender Zusammenhang:

Ne AL
Zi=1Y Vk,jﬁ] Y (5.3.3)
k=1 k

In dieser Gleichung ist vy ; die Anzahl an Elementen j der Komponenten
k. Eine detailliertere Einfiihrung in die Beschreibung der Mischung
mittels eines Mischungsbruchs findet sich in [74].

Wie schon zuvor einleitend erwdhnt, wird wiahrend der Simulation eine
Erhaltungsgleichung des Mischungsbruchs gelost, der den Mischungs-
prozess von Brennstoff und Oxidator beschreibt. Die Erhaltungsglei-
chung fiir den Favre-gemittelten Mischungsbruch in der RANS-Formu-

lierung lautet entsprechend der skalaren Transportgleichung 3.4.5:

o(pf) of(pmf A
(Bt ) * (axi ) - _a% (Syc;gi) o

(5-3-4)

Der Quellterm §f ist kein Reaktionsquellterm, sondern ergibt sich aus
dem Massenquellterm der dispersen Phase (siehe Gleichung 4.2.7). Der
Mischungsbruch bleibt durch die Reaktion unverandert, die Transport-
gleichung hat daher keinen Reaktionsquellterm. Der sich aus der Ver-
dunstung des fliissigen Brennstoffes ergebende Quellterm §f lautet:

§f =f-Su (5-3-5)

Hierbei ist S;; der Massenquellterm der dispersen Phase.
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5. Verbrennungsmodellierung

Zur Simulation laminarer, reagierender Stromung ist Gleichung 5.3.4
ausreichend. Zur Simulation turbulenter, reagierender Stromung wird zu-
satzlich eine Gleichung zur Bestimmung der turbulenten Fluktuation des
Mischungsbruchs zur vollstandigen Beschreibung benétigt. Subtrahiert
man von der gemittelten, skalaren Transportgleichung (3.4.5) die unge-
mittelte Transportgleichung (2.5.1), erhdlt man eine Transportgleichung
der skalaren Fluktuation. Durch Multiplikation der skalaren Fluktuation
auf beiden Seiten und Mittlung kann eine Transportgleichung der Vari-
anz des Skalars hergeleitet werden [74]. Fiir den Mischungsbruch lédsst

sich so folgende Gleichung herleiten:

_ Gy o ) £
2(pr") 2 (pif ):_S(P‘effafz>+cf,, B2
Sc—;, dx; ASc n
f// 1 f

ot ox; ox;
— Cupf 245, f" (5.3.6)
" 2Pf ff 5.3.

Fiir die Modellkonstanten gilt C =28 und C 1 5 = 2. Der zweite und
dritte Term auf der rechten Seite beschreibt die turbulente Produktion
und Dissipation der Varianz.

Der Varianzquellterm der dispersen Phase wird berechnet geméafs der
folgenden Beziehung[45][44]:

o T 1_1?
S f'=5sf"? (ZCfu( 7 ) —1) (5.3.7)

Die Modellkonstante ist C o= 0,5. Zur Beschreibung der Subgrid-

Varianz der LES-Modellierung wird ein Ansatz verwendet, der von

Pierce und Moin [98][99] fiir die Beschreibung der Varianz eines passiven
Skalars vorgeschlagen wurde und vollstindig analog zum Smagorinsky-

Ansatz der Subgrid-Viskositat wie folgt formuliert wird:

fuzsgs = C}T//SQSAZHV.}\:HZ (5'3‘8)
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5.3. Reduktion der Chemie auf Basis idealisierter Modellsysteme

In dieser Arbeit wurde fiir die Konstante c;  der Wert 0,1 gewdhlt.
Pierce and Moin [98] gaben hier einen Wert v](()n,sgg an. Vreman et al [134]
wiederum verwendeten einen Wert von 1. Generell sind in der Literatur
Werte von 0,1 bis 1 zu finden. Ein Wert von o,1 ergab in dieser Arbeit die
besten Ergebnisse. Alternativ zu einem Ansatz mit konstantem CT/,sgs
finden sich auch dynamische Modelle zu Bestimmung der Konstante [99].
A ist die Filterweite, welche im Rahmen dieser Arbeit aus der kubischen

Gitterweite bestimmt wird.
3
A= (A3+a3+43) (5:3.9)

Zwar gibt es Ansitze, die die Subgrid-Fluktuation analog zur RANS-
Formulierung tiber eine Varianztransportgleichung beschreiben [47],

doch finden diese hier keine Anwendung.

5.3.2. Beschreibung des Reaktionsfortschritts

Um eine reagierende Mischung vollstindig zu beschreiben, bedarf es
zusitzlich zum Mischungsbruch noch einer oder mehrerer Variablen,
welche den Fortschritt der Reaktion beschreiben. Hier soll der Schwer-
punkt auf einer Fortschrittsvariablen liegen. In [39],[138] und [43] wird
der Reaktionsfortschritt zurtickgehend auf [73] tiber eine Sauerstoftbi-

lanz des chemisch gebundenen und des freien Sauerstoffs formuliert:

. Zo — Yo,
min (ZO,stoich/ ZO)

(5:3.10)

Der Zahler entspricht der chemisch gebundenen Menge an Sauerstoff,
welche sich aus der Differenz des lokalen Sauerstoffelementenmassen-
bruch Zp und dem Sauerstoffmassenbruch Yp,, der dem chemisch noch
ungebundenen Sauerstoffanteil entspricht, ergibt. Die chemisch gebun-
denen Sauerstoffmenge wird entdimensioniert mit dem Minimum aus

dem stochiometrischen Sauerstoffmassenbruch, der maximal chemisch
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5. Verbrennungsmodellierung

zu bindenden Sauerstoffmenge, und dem lokalen Sauerstoffelemen-
tenmassenbruch, der lokal maximal verfiigbaren Sauerstoffmenge. Die
Fortschrittsvariable nimmt demnach Werte zwischen Null und Eins an,
wobei Null einem vollig unreagiertem System und Eins einem vollig
abreagiertem System entspricht.

Eine weitere Moglichkeit den Reaktionsfortschritt zu beschreiben ist
die Formulierung auf Basis charakteristischer Variablen, bezogen auf
deren Wert im unverbrannten und verbrannten Zustand [133]. Der so
definierte Reaktionsfortschritt lautet:

c= ;]?:l_ ;;]b (5.3.11)
Hierin ist Y;,, die Summe der Mischungsbriiche aller fiir die Reaktion
charakteristischer Komponenten im unverbrannten Zustand und Y, die
Summe dieser Mischungsbriiche im vollstandig ausgebrannten Zustand.
Die Bedingung der charakteristischen Variable ist, dass sie iiber den
gesamten Reaktionsverlauf entweder monoton steigt oder fllt, da der
Zusammenhang zwischen Reaktionsfortschritt und charakteristischer
Variable ansonsten nicht eindeutig wiare. Der Reaktionsfortschritt wiirde
als Umkehrfunktion somit keine Funktion darstellen.

Die Definition des Reaktionsfortschritts tiber die Temperatur, wie sie in
verschiedenen Arbeiten zu finden ist, ist jedoch ungentigend. Zum einen
hiangt die Temperatur auch von Warmeverlusten ab. Zum andern ist sie
vor Allem in Bereichen mit Brennstoffiiberschuss unter Beteiligung von
Dissoziationsreaktionen und Pyrolysepfaden nicht monoton steigend.

Wihrend der Simulation kann im RANS-Kontext jeweils eine Glei-
chung fiir den Mittelwert und die Varianz gelost werden. Die Gleichun-
gen werden analog, wie zuvor fiir den Mischungsbruch beschrieben,

hergeleitet. Die Gleichung fiir den Favre-gemittelten Reaktionsfortschritt

a(p0) | a(pi) @ <ut66>+50

ot 9x;  0x; \ Sccox;

lautet:

(5.3.12)
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5.4. Reaktionsmodellierung turbulenter Diffusionsflammen

Der Quellterm S, ist hier der Reaktionsquellterm. Im Gegensatz zur
Transportgleichung des Mischungsbruchs enthélt die Transportgleichung
des Reaktionsfortschritts keinen Quellterm der dispersen Phase. Die Vari-

anz der Reaktionsfortschritt wird durch folgende Gleichung beschrieben:

512 So2 =
a(pc ) +a(pulc ) __i Maciz 4C Hi ||VC||2
SCC7, axi C”'l SCC//

ot ax; ax;

_€ ’,‘,’2 I

— Cfulszc +Scc. (5.3.13)

Fiir die Varianz der Reaktionsfortschrittsvariable im Fall von LES-Si-
mulationen wird der schon zuvor fiir den Mischungsbruch verwendete
Ansatz gewahlt. Die Konstante C i s wurde ebenfalls auf den Wert 0, 1
gesetzt. ,

T~ 2| 1o12

C “sgs = Cc//,sgsA ||VC|| (5.3-14)

5.4. Reaktionsmodellierung turbulenter

Diffusionsflammen

Wie schon zuvor beschrieben, werden im Fall einer turbulenten Stro-
mung unter Verwendung der RANS- oder LES-Modellierung jeweils
nur die Gleichungen der gemittelten bzw. gefilterten Stromungsgrofien
gelost. Hierbei werden fiir die Losung einer reagierenden Stromung
die mittleren Reaktionsquellterme wy (Y, T) der Mischungskomponen-
ten benotigt. Da kein linearer Zusammenhang zwischen Konzentration,

Temperatur und Reaktionsrate besteht gilt:

W (Y T) # <Yk, T) : (5.4.1)

Daher wird ein turbulentes Reaktionsmodell benotigt, welches den Zu-
sammenhang zwischen den gemittelten Konzentrationen, Temperatur

und Reaktionsquellterm beschreibt.
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5. Verbrennungsmodellierung

5.4.1. Das Eddy-Dissipation-Konzept

Eines der ersten und noch heute verwendeten Reaktionsmodelle fiir
turbulente Diffusionsflammen ist das Wirbel-Dissipations-Konzept, wel-
ches von Magnussen [82] vorgeschlagen wurde. In der Literatur finden
sich einige tiberarbeitete Varianten von welchen wiederum einige auf
Magnussen selbst zurtickgehen [83][81][21]. Im Folgenden wird die in
dieser Arbeit verwendete Variante [81] kurz beschrieben. Das Wirbel-
Dissipationsmodell geht von der Annahme aus, dass die chemischen
Zeitmafle um ein Vielfaches kleiner sind als die turbulenten Zeitmafe.
Der limitierende Schritt ist die Mischung von Brennstoff und Oxidator.

Zur Modellierung der Reaktionsgeschwindigkeiten gilt nach Magnussen:

Tie = ASmin [X,k] (5.4.2)
k Vik
X /M
e\ Xy viMi
Ny / N "
Tif = kfl]}ill [Xk]vki — k”‘g [Xk]vki‘ (544)

1ie und r;, sind die Produktionsbegrenzer der Edukte bzw. Produkte.
rir ist die in Kapitel 5.1 beschriebene Reaktionsgeschwindigkeit, welche
als sogenannte Finite Rate als weiterer Begrenzer der Rate hinzukommt.
[X] beschreibt die mittleren, molaren Konzentrationen der Stoffkom-
ponenten. }_, bezeichnet die Summe {iber alle Produkte. Die mittlere
Reaktionsrate bestimmt sich dann tiber die kleinste der oben eingefiihr-

ten Reaktionsgeschwindigkeiten:
wk (Yk/ T) = Z (V]/(i - U]l(,i) min (riE/ rip/ 7/‘if) (545)
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5.4. Reaktionsmodellierung turbulenter Diffusionsflammen

5.4.2. Verbundwahrscheinlichkeitsdichtemodell

Wie bereits diskutiert, sind im Falle der Verbrennung in einer turbulen-
ten Stromung die Feldgrofen als stochastische Variablen ¢ zu betrachten.
Hierbei unterliegen die reaktionsbestimmenden Groflen wie Zusammen-
setzung Y; und Temperatur T ebenso wie die Stromungsgrofien einer
unregelmifigen Fluktuation um ihren Erwartungswert ¢, der hiufig im
Zusammenhang der Modellierung turbulenter Verbrennung auch als Mit-
telwert bezeichnet wird. Die Feldgrofie ist eine Funktion von Ort x und
Zeit t und vollstandig beschrieben durch ihre Wahrscheinlichkeitsdichte-
funktion P (¢; x, t) PDF (engl.: Propability Density Function) [104] [107],
fiir den Fall, dass diese bekannt ist. Die Wahrscheinlichkeitsdichtefunkti-
on (siehe Gleichung (5.4.7)) beschreibt die Wahrscheinlichkeitsverteilung
einer Grofle in ihrem Definitionsbereich. Die Integration tiber ein Teilin-
tervall des Definitionsbereichs [ : b] ergibt die Wahrscheinlichkeit, mit
welcher die Grofe einen Wert in diesem Intervall annimmt. In Abbildung
5.4 ist in der linken Abbildung der Verlauf eines fluktuierenden Skalares
¢ tiber der Zeit dargestellt. Der Skalar fluktuiert um seinen Mittelwert
¢. Im mittleren Diagramm in Abbildung 5.4 ist die Wahrscheinlichkeit
abgebildet mit welcher der Skalar einen Wert kleiner gleich ¢ annimmt.
Dies ist die kumulative Verteilungsfunktion. Die Ableitung der kumula-
tiven Verteilungsfunktion ist im rechten Diagramm dargestellt. Sie ergibt
die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion.

Die statistischen Grundlagen, welche zum Verstdndnis der getroffe-
nen Vereinfachungen und der in Kapitel 6 beschriebenen Integration
chemischer Tabellen notwendig sind, werden im Folgenden kurz ein-
gefiihrt. Zur besseren Ubersichtlichkeit ist die Abhéngigkeit von Ort x
und Zeit f nicht explizit angegeben. Ist F (¢) die Wahrscheinlichkeit fiir
die Bedingung ¢ < ¢, wobei ¢ die skalare Variable im Stichprobenraum
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=

Abbildung 5.4.: Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (Quelle: Hoffmann
[43])

bezeichnet, so gilt

F (@) = Prob (¢ < ¢). (5-4.6)
Die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion ist dann definiert durch
_dF(9)
P (o) = dp (5.4.7)

Somit ist die Wahrscheinlichkeit eine Variable ¢ im Intervall [¢ : ¢ + d¢]

zu finden
Prob(p < ¢ < ¢ +dg) =P (¢)dg. (5.4-8)

Betrachten wir nun eine Funktion Q(¢) und suchen deren Erwartungs-

wert, so erhalten wir diesen durch Integration tiber den Stichprobenraum

o) = [ ee)P(9)de. (549)

Diese Grofie wird auch als erstes zentrales Moment der Zufallsgrofie

bezeichnet. Das zweite zentrale Moment ergibt sich aus

Q2(¢) = /oo (Qlg) —Q(¢))* P () dg (5.4.10)

—00
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und wird haufiger auch als Varianz bezeichnet. Die Quadratwurzel der

Varianz ergibt die Standardabweichung.

Q (9) =V Q*#) (5.4.11)
Das dritte zentrale Moment wird als Schiefe und das vierte Moment als
Wolbung bezeichnet. Sie bilden die htheren Momente und werden oft
als Mafs der Abweichung von einer Normalverteilung verwendet. Sie
finden in der Turbulenzmodellierung nur wenig Anwendung und sollen
hier nur der Vollstandigkeit halber erwahnt werden. Ist die Funktion der
Wahrscheinlichkeitsdichte bekannt, so konnen alle Momente beliebiger
Ordnung bestimmt werden. Umgekehrt kann jedoch selbst bei Kennt-
nis aller Momente nicht von diesen auf die Wahrscheinlichkeitsdichte
zuriickgeschlossen werden.

Da die in der Verbrennung relevanten Prozessgrofien selten nur Funkti-
on einer Variablen sind, werden im Folgenden die sogenannten Verbund-
wahrscheinlichkeiten eingefiihrt. Betrachten wir zwei Zufallsvariablen
¢1 und ¢, in deren Stichprobenraum ¢; und ¢y, so gilt fiir die Wahr-
scheinlichkeit, dass Bedingung A {¢; < ¢1} und Bedingung B {¢» < ¢»}
erfiillt sind

F12 (91, 92) = Prob (AN B). (5.4.12)

Die Verbundwahrscheinlichkeitsdichte JPDF (engl.: Joint Propability Den-
sity Function) ist wiederum definiert iiber die Ableitung der kumulativen
Verteilungsfunktion F nach ihren unabhéngigen Variablen

0> Frz (91, 2)

4.1
30199 (5-4.13)

P2 (91, 92) =

Integrieren wir die Verbundwahrscheinlichkeitsdichte nur iiber einen

Stichprobenraum, so erhalten wir die Randverteilung

P (92) = /7007’12(401,472)51(;?1- (5.4.14)
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Dies fiihrt zum Konzept der bedingten Wahrscheinlichkeitsdichte. Be-
trachten wir die Wahrscheinlichkeitsdichte fiir ¢, bedingt auf ¢; = ¢4,
so erhalten wir die bedingte Wahrscheinlichkeitsdichte fiir ¢,

,P 7
Poj1 (¢2]¢1) = W (5.4.15)

Fiir die turbulente Verbrennungsmodellierung ist das Prinzip der statis-
tischen Unabhéngigkeit von besonderer Bedeutung. Sind zwei Variablen
voneinander unabhéngig, so liefert die Kenntnis einer dieser Variablen
keine Information tiber die andere Variable. Somit sind die bedingte
Wahrscheinlichkeitsdichte und die Randverteilungsfunktion gleich. Es
gilt:

Pap (@2]91) = P2 (92) (5-4.16)
Unter Annahme einer statistischen Unabhangigkeit der Variablen verein-

facht sich Gleichung (5.4.13) dann zu

P2 (@1, 92) = P1(91) - P2 (92) - (5.4.17)

Betrachten wir nun eine Funktion Q(¢1, ¢»), so gilt analog zu Gleichung

(5.4.9) und (5.4.10):
Qlp1,¢2) = / / (@1, 92)P12 (@1, @2) dp1d 2. (5-4.18)
Q"2 (¢, ) = / / Qg1 92) — Q(91,92))° Piz (91, 92) dprdps
(5-4.19)

Betrachten wir nun noch die beiden Skalare als statistisch unabhangig,

so vereinfachen sich diese Beziehungen noch weiter zu:

Ql¢1, ¢2) = / / Q(@1, 92)P1 (¢1) P2 (92) dprdeo. (5-4.20)

Q"2(¢r, ) = / / Q(¢1, ¢2) @(4’1,4?2))27’1(4’1)7’2(€02)d¢1d¢2
(5-4.21)
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Sind die Prozessgrofien, beispielsweise die Reaktionsrate, eine Funktion
der unabhéngigen Variablen ¢; und ¢», so kann, wenn die Verbundwahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion bekannt ist, tiber Gleichungen (5.4.20) und
(5.4.21) deren Mittelwert und Varianz bestimmt werden. Das in dieser
Arbeit verwendete Flamelet-Konzept sowie die Reaktionsmodellierung
auf Basis eines Reaktionsfortschritts verwenden Wahrscheinlichkeitsdich-
tefunktionen zur Beschreibung der Wechselwirkung von Turbulenz und

Chemie. Diese Modelle werden im folgenden Kapitel eingefiihrt.

5.4.2.1. Das Steady-State-Flamelet-Konzept

Das Flamelet-Konzept wurde von Peters entwickelt [91][92][93] und hat
sich seit seiner Einfiihrung tiber die letzten Jahre weit verbreitet. In die-
ser Arbeit kommt eine von Pitsch et al. vorgeschlagene Erweiterung zur
Anwendung [102]. Peters nahm an, dass die Flammenfront einer Diffusi-
onsflamme sich am Punkt der stochiometrischen Mischung befindet und
die Gradienten der Mischung und Temperatur normal zur Flammenfront
sind. Unter diesen Annahmen konnte er eine Koordinatentransformation
der Komponentenerhaltung und der Energieerhaltung vom Ortsraum in
den Mischungsbruchraum durchfiihren. Die transformierten Gleichun-

gen lauten:

Komponentenerhaltung

Y aZyk _
P = 050X 5 2 + wy (5-4.22)
Energieerhaltung
oT aZT 1 foc 2y
par =050 Z k Hx[ P4+ cpx k} (5-4-23)
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5. Verbrennungsmodellierung

Der Variable x ist die skalare Dissipationsrate des Mischungsbruchs und

ist definiert iiber:
x = 2Tf||Vf|? (5.4-24)

Die Stoffgrofle I'y ist die Diffusivitdt des Mischungsbruchs. Die Dis-
sipationsrate x ist eine Funktion des Mischungsbruchs sowie der sto-
chiometrischen Streckungsrate a5; der Flamme. Kim et al. [62] haben
folgende Funktion fiir die Dissipationsrate vorgeschlagen, welche sie aus

der Untersuchung von Gegenstromdiffusionsflammen hergeleitet haben:

4 3(Veelp+ 1)’

x(fras) = - 2oaipr1 P <2 [erfC‘l(Zf)r)- (5-4.25)

Die stochiometrische Streckungsrate wiederum ist definiert tiber den
Geschwindigkeitsgradienten an der Position der stochiometrischen Zu-

sammensetzung im Stromungsfeld durch

Ju
ast = <3X>st : (5.4.26)

Sie beschreibt den Einfluss der Streckung der Flamme durch die Stro-
mung. Aufgrund der Streckung der Flamme steigt der lokale Stoff- und
Temperaturgradient tiber die Flamme. Hierdurch kommt es zu einem
erhohten Stoff- und Warmetransport aus der Flammenfront auf wel-
chen lokale Reaktionsrate reagiert und sich die Zusammensetzung der
Flamme zum chemischen Gleichgewicht dndert. Kann die lokale Wéarme-
freisetzungsrate den Warmeverlust nicht mehr kompensieren, kommt
es sogar zum Quenchen — Verloschen — der Flamme. Im Unterschied
zum Wirbel-Dissipationskonzept hat das Flamelet-Konzept somit einen
Nichtgleichgewichtsparameter, der eine Auslenkung der Reaktion aus
dem Gleichgewicht beschreibt.
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Um das oben beschriebene laminare Flamelet-Konzept auf turbulente
Stromung zu tibertragen, wird folgender empirischer Ansatz fiir RANS-

Simulationen verwendet [57]:

€ 5,
Xst = Cyg 2 (5.4.27)

Fiir die Modellkonstante gilt C,, = 2. Durch Gleichung 5.4.25 und 5.4.27
besteht somit ein funktionaler Zusammenhang zwischen den turbulenten
Grofien ke, ];72 und der stochiometrischen Streckungsrate as;.

Die sogenannten Flamelet-Gleichungen (5.4.22) und (5.4.23) kénnen
fiir eine Reihe an stochiometrischen Streckungsraten gelost werden und
tabellarisch gespeichert werden. Das Ergebnis ist ein vortabellierter Zu-
sammenhang der abhdngigen Variablen ¢, beispielsweise Temperatur
und Massenbruch der Komponenten, als Funktion der unabhingigen
Variablen Mischungsbruch f und Streckungsrate bzw. stochiometrischer
Dissipationsrate ;. Zur Betrachtung einer turbulenten Stromung muss
zusétzlich noch die Varianz des Mischungsbruchs berticksichtigt werden,
um den Einfluss der turbulenten Fluktuation der lokalen Mischung zu
beriicksichtigen. Dies erfolgt durch Integration der Tabelle tiber eine
vorangenommene Form der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion des Mi-
schungsbruchs. Daher ist das Flamelet-Modell fiir turbulente reaktive
Stromungen unter den auf einer Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion ba-
sierenden Reaktionsmodellen einzuordnen. Fiir die zweite unabhingige
Variable des Flamelet-Modells — der stochiometrischen Dissipationsrate —
wird in dieser Arbeit eine /-PDF angenommen, d.h. sie unterliegt keiner
Fluktuation.

Ist die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion des Mischungsbruchs be-
kannt, so konnen die Mittelwerte der Strémungsgrofien durch Integrati-

on bestimmt und ebenfalls tabelliert werden:

(7o) = [ [ 00 P (- xa)dfix (5429
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5. Verbrennungsmodellierung

Fiir einen Mittelwert gemafS der Favre-Mittlung gilt analog die folgende

Beziehung;:

5 (7.7%) =5 (7 %) [ [ LU p0 - e aft
(5-4.29)
Hier sind ¢ z.B. die Groflen Konzentration, Temperatur, Dichte und die
physikalischen Transportgrofsen. Auf die Integration chemischer Tabellen
wird in Kapitel 6 noch genauer eingegangen.

Wihrend der Simulation kann nun zusétzlich zu den Erhaltungsglei-
chungen einer turbulenten Stromung eine Erhaltungsgleichung fiir den
Mischungsbruch und seiner Varianz gelost werden (siehe Gleichung
(5.3.4) und (5.3.6)). Die stochiometrische Dissipationsrate x;; ldsst sich
dann anhand der turbulenten, kinetischen Energie k und der turbulen-
ten Dissipationsrate € sowie der Mischungsbruchvarianz ]?72 anhand
von Gleichung (5.4.27) bestimmen. Da hiermit alle unabhéangigen Va-
riablen bekannt sind, ldsst sich die lokale Zusammensetzung aus der
vortabellierten chemischen Datenbank auslesen.

Alternativ ldsst sich zum Losen der Flamelet-Gleichungen zur Ta-
bellierung der Chemie auch eine Gegenstromdiffusionsflamme I6sen.
Dieser Ansatz wird im Folgenden verwendet und in Kapitel 6 noch
ausfiihrlicher beschrieben.

Das in dieser Arbeit verwendete Flamelet-Modell entspricht den von
Peters urspriinglich vorgeschlagenen Annahmen. Hierbei sollen die
folgenden Punkte betont werden. Der einzige Parameter, der ein Ab-
weichen der Flamme vom chemischen Gleichgewicht beschreibt, ist die
Streckungsrate bzw. stochiometrische Dissipationsrate der Flamme. Es
berticksichtigt keine reaktionskinetischen ZeitmafSe. Die Reaktion wird
an jedem Ort als unendlich schnell im Vergleich zu Stromungs- und Mi-
schungszeitmafien betrachtet. Die Flamme antwortet dabei der Streckung

ohne Verzogerung.
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Es finden sich jedoch in der Literatur einige Arbeiten, welche das Fla-
melet-Modell erweitern. Pitsch et al. versuchte unter anderem das Fla-
melet-Modell um eine instationdre Formulierung zu erweitern, um die
Reaktion der Flamme auf die Geschwindigkeit der Anderung der Stre-
ckungsrate zu beschreiben [100] [103]. Auch auf dem Flamelet-Modell
basierende Level-Set-Ansitze finden sich in der Literatur, um die reakti-
onskinetischen Zeitmafie zu berticksichtigen und so auch u.a. abgehobe-
ne Flammen beschreiben zu konnen [101]. Thme und Pitsch erweiterten
das Flamelet-Modell um einen Reaktionsfortschrittsterm und verwende-
ten es in einer LES-Formulierung um Verlosch- und Wiederziindeffekte
zu untersuchen [47] [48] [127]. Es finden sich auch Ansdtze um teilvor-
gemischte Flammen zu rechnen [26]. Die genannten Arbeiten stellen
hierbei nur eine exemplarische Auswahl dar und erheben nicht den

Anspruch der Vollstandigkeit.

5.4.2.2. Reaktionsmodellierung auf Basis eines
Reaktionsfortschritts

Statistische Methoden auf Basis von Wahrscheinlichkeitsdichtefunktio-
nen (PDF Probability Density Funtion) bzw. Verbundwahrscheinlich-
keitsdichten (JPDF - Joint Probability Density Function) mit einer Reak-
tionsfortschrittsvariablen finden seit mehreren Jahren Anwendung in
der Reaktionsmodellierung zur Beschreibung der Turbulenz/Chemie-
Interaktion. Eine Einfiihrung findet sich unter anderem in [104] [7] [33].

Am Engler-Bunte-Institut wurden JPDF-Reaktionsmodelle zunéchst
von Phillip fiir nicht vorgemischte Drallflammen verwendet, wobei der
Reaktionsfortschritt tiber die Temperatur bestimmt wurde [97]. Habis-
reuther verwendete einen Ausbrandgrad zur Beschreibung des Reak-
tionsfortschritts [39], welcher in einer dhnlichen Formulierung auch

Anwendung in der Arbeit von Hoffmann fand [43]. Wetzel erweiterte
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5. Verbrennungsmodellierung

das JPDF-Reaktionsmodell um die Bertiicksichtigung von Warmeverlus-
ten [138], was auch in Ansdtzen schon in der Arbeit von Habisreuther
diskutiert wurde. In all diesen Arbeiten basierte die Reduktion der Che-
mie auf einer Globalchemie bei gleichzeitiger Aufteilung der Reaktion in
zwei Bereiche. Im ersten Bereich findet die Oxidation des Brennstoffes
zu Kohlenmonoxid statt, welches im zweiten Bereich zu Kohlendioxid
weiter oxidiert wird. Eine genauere Beschreibungen findet sich in den zu-
vor zitierten Arbeiten. In dieser Arbeit basiert die Reduktion der Chemie
auf den idealisierten Modellsystemen, welche in Kapitel 5.2 beschrie-
ben wurden. Weiterhin wird das JPDF-Reaktionsmodell in dieser Arbeit
um eine LES-Formulierung erweitert, die zitierten Arbeiten verwenden
ausschliefilich eine RANS-Formulierung. Des weiteren wird das JPDEF-
Modell mit Zweiphasenstrémungen gekoppelt.

Zur Modellierung der turbulenten Reaktion auf Basis einer Verbund-
wahrscheinlichkeitsdichte wird in dieser Arbeit die Mischung wie auch
im Flamelet-Modell mittels des Mischungsbruchs f beschrieben. Der
Fortschritt der Reaktion wird tiber den Reaktionsfortschritt ¢ (siehe
Kapitel (5.3.2)) beschrieben.

Mit Hilfe der in Kapitel 5.2.1 und 5.2.2 beschriebenen Modellsysteme
kénnen nun, wie zuvor beim Flamelet-Modell angeftihrt, chemische
Tabellen erzeugt werden, in welchen die unabhédngigen Variablen als
Funktion des Mischungsbruchs und des Reaktionsfortschritts tabelliert
sind. Hierbei dienen die Modellsysteme zur Reduktion der chemischen
Reaktion auf einen durch den Reaktionsfortschritt beschriebenen Reakti-
onspfad.

Beide Grofien, Mischungsbruch und Reaktionsfortschritt, unterliegen
in einer turbulenten Stromung Schwankungen. Somit sind die von
ihnen abhidngigen Grofien Funktion einer Verbundwahrscheinlichkeit.
Nimmt man jeweils eine Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion fiir den Mi-

schungsbruch und Reaktionsfortschritt an, so kann unter Annahme der
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5.4. Reaktionsmodellierung turbulenter Diffusionsflammen

statistischen Unabhingigkeit eine Verbundwahrscheinlichkeitsdichte-
funktion generiert werden und die chemische Tabelle integriert werden.
Die Bestimmung der Mittelwerte der Groflen ¢ erfolgt wie zuvor fiir

das Flamelet-Konzept beschrieben durch folgende Gleichungen

¢ (7,]‘72,5,CT2) = /01 /01 ¢ (f,c) Pchdfdc. (5.4.30)

Fiir eine Favre-Mittlung gilt analog

&(ﬁﬁ,aﬁ) :ﬁ(f,]"ifﬁ) /01 O1Z)E§:3pf73cdfdc. (5-4.31)

Die Schliefung des mittleren Reaktionsquellterms S. erfolgt hierbei
ebenfalls nach Gleichungen (5.4.30) und (5.4.31). Der Reaktionsquellterm
der Transportgleichung der Reaktionsfortschrittvarianz kann wie folgt

berechnet werden:

(7 F2e) = [ [ (st -5 (F 720 R) ) Pypudfic
(5-4.32)
bzw.

iy // (f f//2 ~ //2) (f"-’,flv/z,ag/\fz)
SC SC (f/,f%/aﬂ))z
/ / Py Pedfde

(54-33)

Auf die Integration der chemischen Tabellen wird in Kapitel 6 noch
genauer eingegangen. Wiahrend der Simulation wird nun jeweils ei-
ne Transportgleichung fiir jeweils den Mittelwert und die Varianz der
Variablen Mischungsbruch und Reaktionsfortschritt gelost. Die Trans-
portgleichungen sind in Kapitel 5.3.1 und 5.3.2 bereits beschrieben.
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6. Chemische Tabellen fiir die
Reaktionsmodellierung turbulenter

Stromungen

In diesem Kapitel soll ndher auf die Methodik der Generierung che-
mischer Tabellen eingegangen werden. Im ersten Teil wird die Erstel-
lung chemischer Tabellen tiber das Flamelet-Modell sowie idealisierte
Modellsysteme, wie sie in Kapitel 5.2 und 5.4.2.1 besprochen wurden,
beschrieben. Zweck dieser Tabellen ist es, die durch die Modellsyste-
me reduzierten Reaktionspfade als Funktion der modellspezifischen
unabhéngigen Variablen abzulegen und wahrend der Simulation mittels
Auslesen dieser zugénglich zu machen. Neben der Einfithrung in die
Erstellung solcher Tabellen soll in diesem Kapitel anhand der Tabellen
auch der Einfluss der Modellannahmen auf die tabellierten Daten und
somit die Simulation gezeigt werden.

Die chemischen Tabellen beinhalten noch keine statistischen Informa-
tionen wie sie zur Modellierung turbulenter Reaktion benotigt werden.
Um die Tabellen um diese Informationen zu erweitern, miissen diese
unter Annahme einer Verbundwahrscheinlichkeitsdichte, gemafs den
Gleichungen (5.4.20) und (5.4.19), integriert werden.

Im zweiten Teil dieses Kapitels soll diese Integration unter Annah-
me einer vorangenommenen Form Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion
diskutiert werden. Hierfiir werden zunéchst die numerischen Integra-

tionsalgorithmen zur Integration eindimensionaler Daten besprochen
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und anschliefiend die Erweiterung zur Integration multidimensionaler

chemischer Tabellen beschrieben.

6.1. Chemische Tabellen

Zur Generierung chemischer Tabellen fiir die Simulation reagierender,
turbulenter Stromungen wurden in dieser Arbeit drei Modellsysteme un-
tersucht, die Gegenstromdiffusionsflamme, der homogene Reaktor und
die planare laminare Vormischflamme. Die Gegenstromdiffusionsflam-
me wird verwendet um Flamelet-Tabellen zu erzeugen. Sie werden in
Kapitel 6.1.1 besprochen und dienen zur Simulation turbulenter reaktiver
Stromungen mittels des Flamelet-Konzepts (siehe Kapitel 5.4.2.1).

Uber die zwei weiteren Modelle des homogenen Reaktors und der
planaren laminare Vormischflamme werden Tabellen zur Reaktionsmo-
dellierung auf Basis eines Reaktionsfortschritts (siehe Kapitel 5.4.2.2)
erstellt. Die Generierung dieser Tabellen wird in Kapitel 6.1.2 ndher

beschrieben.

6.1.1. Flamelet-Tabellen

Das Flamelet-Modell nach Peters beschreibt die chemische Reaktion
tiber zwei Parameter, den Mischungsbruch f und die Dissipationsrate x
(siehe Kapitel 5.4.2.1). Diese beiden Parameter beschreiben geméfi dem
Flamelet-Modell vollstandig die chemische Reaktion und sie kann in
Abhéngigkeit dieser beiden Parameter vortabelliert werden. Die Tabel-
lierung kann durch das Losen der Flamelet-Gleichungen (5.4.22) und
(5.4.23) oder durch das Losen einer Gegenstromdiffussionsflamme (siehe
Kapitel 5.2.3), welches die Annahmen des Flamelet-Modells nach Pe-
ters gut abbildet, erfolgen. Die Gegenstromdiffusionsflamme hat den

signifikanten Vorteil, dass der Verlauf der Dissipationsrate tiber dem
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Mischungsbruch nicht modelliert werden muss, sondern sich durch das
Losen der Impuls- und Komponentenerhaltungsgleichungen (5.2.9) und
(5.2.11) direkt aus der Losung ergibt. Gleichung (5.4.25), welche diese
Abhéngigkeit empirisch modelliert, entfillt somit und muss nicht mehr
modelliert werden. Weiterhin ermoglicht die Gegenstromdiffusionsflam-
me im Vergleich zu den Flamelet-Gleichungen die Berticksichtigung der
unterschiedlichen Diffusion der einzelnen Komponenten der Mischung,
wahrend die Formulierung der Flamelet-Gleichungen von einer Lewis-

Zahl gleich Eins fiir alle Komponenten ausgeht.

In Abbildung 6.1(a) ist das Ergebnis der Simulation einer Wasser-
stoff /Luft-Gegenstromdiffusionsflamme anhand der Edukte und Haupt-
produkte sowie der Temperatur dargestellt. Der Brennstoff ist hier ein
Gemisch aus 50 Vol% Hj und 50 Vol% N;. Der Oxidator ist technische

Luft. Die Vorwarmtemperatur betragt fiir diese Flamme 298 K.

Der Brennstoff wird in diesem Fall von oben zugegeben, der Oxida-
tor stromt von unten zu. Es bildet sich eine Flamme aus, welche sich
zwischen den Einldsse stabilisiert. Die Lage ist hierbei von den Ge-
schwindigkeitsverhéltnissen an den Einldssen abhdngig. Die Temperatur
und die Reaktionsprodukte zeigen an der Position der Flamme ihren
hochsten Wert und fallen jeweils in Richtung der Einldsse auf die ent-
sprechenden Werte im jeweiligen Frischgas ab. Unter Anwendung der
Definition des Mischungsbruchs (Gleichung (5.3.1)) ldsst sich die Losung
einer Gegenstromdiffusionsflamme vom Ortsraum in den Mischungs-
bruchraum transformieren, welche die erste unabhéngige Variable des
Flamelet-Modells darstellt. Die transformierte Losung ist in Abbildung
6.1(b) und 6.1(d) gezeigt. Die Temperatur zeigt im Mischungsbruchraum
ihren hochsten Wert im Bereich des stochiometrischen Mischungsbruchs.
Der Maximalwert kann hierbei durch den Effekt der bevorzugten Diffu-
sion leicht vom stochiometrischen Mischungsbruch verschoben sein. Fiir

das hier verwendete Gemisch ist der stochiometrische Mischungsbruch
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fst = 0,31. Wie anfangs angesprochen wird die Gegenstromflamme ver-
wendet um Streckungseffekt auf die Flamme zu untersuchen. Ein Maf3
tiir die Streckung der Flamme stellt die globale Streckungsrate ay dar.

Sie ist definiert als
Au

aO = A
As
wobei Au die Differenz der Geschwindigkeiten an den beiden Einldssen

(6.1.1)

(Brennstoff und Oxidator) und As die Distanz zwischen den Einldssen
beschreibt. Je hoher die globale Streckungsrate ist, desto starker wird
die Flamme gestreckt. In dem in Abbildung 6.1(a) und 6.1(b) gezeig-
ten Beispiel betrdgt die Streckungsrate ay = 7%, was einer geméfigten
Streckung entspricht.

Erhoht man die Streckungsrate auf ag = 100%, so wird die Flamme,
wie in Abbildung Abbildung 6.1(c) gesehen werden kann, aufgrund der
Streckung diinner. Hierdurch steigen Temperatur- und Stoffgradienten
tber die Flamme hinweg an und der Warmeverlust aus der Flamme
nimmt zu. Dies kann auch anhand der sinkenden maximalen Temperatur
der Flamme gesehen werden. Uber den Mischungsbruchraum betrachtet,
kommt es zu einer Verbreiterung der Flamme aufgrund der zunehmen-
den Transportprozesse (siehe Abbildung 6.1(d)). Wird eine kritische
Streckungsrate tiberschritten, kommt es zum Quenchen der Flamme, da
der Warmeverlust aus der Flamme nicht mehr durch die Warmefreiset-
zungsrate kompensiert werden kann. Dieser Prozess kann anschaulich
anhand der folgenden vereinfachten Energieerhaltungsgleichung des
Flamelet-Modells nach Peters [93] gezeigt werden:

2
0, 5,);(3; = ;thwk (6.1.2)
Die Dissipationsrate in Gleichung (6.1.2) ist nach Gleichung (5.4.25) ab-
hiangig von der Streckungsrate und steigt mit dieser. Sie ist ein Maf3
fur die durch die Streckung erhohten Diffusionsprozesse im Mischungs-

bruchraum. Steigt die Dissipationsrate bei unverdanderter Reaktionsrate
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so sinkt die lokale Temperatur. Hierdurch sinkt jedoch wiederum die
Reaktionsrate, bis sich ein neues Gleichgewicht entsprechend der erhoh-
ten Streckung einstellt. Ist die Dissipationsrate jedoch zu hoch, kann die
chemische Reaktionsrate dies nicht mehr kompensieren und es kommt

zum Quenchen der Flamme.

Wird nun eine Reihe von Gegenstromdiffusionsflammen vom unge-
streckten bis zum gequenchten Zustand berechnet, so erhdlt man eine
Flamelet-Tabelle. Abbildung 6.2(a) zeigt solch eine 2-dimensionale Tabel-
le. Dargestellt ist die Temperatur in Abhingigkeit des Mischungsbruchs
und der stochiometrischen Dissipationsrate, welche die zweite Dimen-
sion gemidfl dem Flamelet-Modell beschreibt. Abbildung 6.2(b) zeigt
den Verlauf der Dissipationsrate. Ihr Wert beim stochiometrischen Mi-
schungsbruch f;; ergibt die stochiometrische Dissipationsrate. Dieser
Wert wird jeweils direkt nach der Simulation der Gegenstromdiffusi-
onsflamme aus dem Ergebnis gewonnen und anhand dieses Wertes der
gewonnene Datensatz in der Tabelle abgelegt. Verfolgt man den Ver-
lauf der Temperatur entlang der stochiometrischen Dissipationsrate xs,
so sieht man deutlich den Abfall der maximalen Temperatur bis zum
Quenchen der Flamme bei s ~ 1500%, welches dem letzten Punkt einer
Flamelet-Tabelle entspricht.

Durch diese Formulierung beriicksichtigt das Flamelet-Modell zwar
den Einfluss der Streckung auf die Flamme, beschreibt jedoch immer
einen Gleichgewichtszustand. Dieser entspricht nicht dem chemischen
Gleichgewicht wie es iiber die Minimierung der Gibbschen Enthalpie
bestimmt werden kann, sondern einem Gleichgewichtszustand zwischen
chemischer Reaktion und Warmeverlust. Auf diese Weise beschreibt das
Steady-State-Flamelet-Modell die Auslenkung der Reaktion aus dem
chemischen Gleichgewicht tiber die Streckung der Flamme, geht jedoch
davon aus, dass die Flamme ohne Verzogerung auf diese Streckung

antwortet.
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Diese Gegebenbheit ladsst sich gut anhand der typischen S-Kurve der ma-
ximalen Temperatur eines stationdren Diffusions-Flamelets, dargestellt
in Abbildung 6.3, zeigen. Der obere Verlauf der Kurve — oberhalb des
Punktes Q — entspricht dem Zustand eines brennenden Flamelets. Fiir
eine Erhchung der Streckungsrate und somit steigender Dissipationsrate
verlduft die Kurve nach links bis zum Quenchpunkt Q. Ab hier existiert
nur der Zustand des erloschenen Flamelets, der dem unteren Verlauf der
Kurve — unterhalb I — entspricht. Die Kurve zwischen I und Q wiederum
entspricht dem Ziinden bzw. Quenchen eines Flamelets. Dies ist ein
instationdrer Prozess und wird nicht durch das Flamelet-Modell wie-
dergegeben. Peters [93] argumentiert, dass dieser Wiederziindprozess
in einer Diffusionsflamme unwahrscheinlich wére, da er zu hohe Ver-
weilzeiten aufgrund zu hoher Selbstziindzeiten bedarf. Dies ist jedoch
mit Sicherheit nicht der Fall fiir technische Flammen, fiir welche durch
beispielsweise Einmischen heifier Abgase die Selbstziindzeiten deutlich
in den Bereich der Verweilzeiten innerhalb der Brennkammer fallen. Mo-
delle, die diesen instationdren Bereich des Ziindens beschreiben konnen,

werden im nichsten Kapitel diskutiert.

86



6.1. Chemische Tabellen

Y [ka’kg] a,=7[1/s]
0 005 01 015 02 025 03
0.02 LA R AR R AR
D 1
AN I)z
P — === H2
00151, S~ H20
1 ‘\_\
i °~.
— 1 \\
Eoon. )
x -’A,'/‘
0.005F /-"/
|2
07 1 - 1 1 d o1
500 1000 1500 2000
TIK]
(@)
Y [kg/kg] a, = 100 [1/s]
0 005 01 015 02 025 03
U B B R e |

0.02 [T

0.015

Eoor
X
0.005
o’l\\\l\\\l\\\l\
500 1000 1500 2000
T K]
(©

Y [kg/kg] a,=7 [1/s]
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3
1 P e e
i
1\ 1 I)z
0.8\ ! —— = - H2
\.\ L i H20
— )\<
06 />3
~ 12 N
= ’ ~
o | ~
=, /I \'\-\
w— 0.4 N
./A
-
/‘/‘/
0.2 <
-7
| ',-’
-
L.~
ol 1 P - L1
500 1000 1500 2000
TIK]
(b)
Y [ka/kg] a, = 100 [1/s]
10 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3
T T
B !
T
,\\ ' 02
081\ ! ———-H2
N N —————— H20
[— PN I
oSk, RN
® |/
’ '~
é.o 4 \/ N
- i
1" J
R4
1/./
02f >
- /‘/.’
R
L=T 1 1 1
o Ny
500 1000 1500 2000
TIK]
(d)

Abbildung 6.1.: Gegenstromdiffusionsflammen unterschiedlicher globa-

ler Streckungsraten im Orts- und Mischungsbruchraum

fiir ein Hy / N>-Gemisch aus 50 Vol% H» in technischer
Luft (To = 298K, p = 1bar)
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Abbildung 6.2.: Temperatur- und Dissipationsratenkontur einer Flame-
let-Tabelle eines Hj/N>-Gemischs aus 50 Vol% H; in
technischer Luft generiert mittels Simulationen von Ge-
genstromdiffusionsflammen (Ty = 298K, p = 1bar)

Tmax [K]

Xq La 8]
Abbildung 6.3.: Verlauf der maximalen Temperatur eines kalten Flame-

lets tiber den Ziindvorgang bis zum stabil brennenden

Zustand als Funktion der Streckungsrate [93]
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6.1.2. Tabellen auf Basis eines Reaktionsfortschritts

Zur Tabellierung der Chemie auf Basis eines Reaktionsfortschritts wird
zunéchst die Chemie, wie in Kapitel 5.3 beschrieben, tiber einfache Mo-
dellsysteme auf einen Reaktionspfad reduziert. Dieser Reaktionspfad
wird durch eine Reaktionsfortschrittsvariable beschrieben. Hierbei wer-
den Modellsysteme gewdhlt, die die Struktur bzw. den Bedingungen in
der realen, technischen Flamme entsprechen. Im Folgenden werden zwei

Ansitze verfolgt.

Der homogene Reaktor (siehe Kapitel 5.2.1) beschreibt die Reaktion
von einer Anfangszusammensetzung bis zum vollstandig verbrannten
Gemisch, ohne den Einfluss von Transportmechanismen wie Diffusion
oder Konvektion. Unter der Annahme, dass dieser Reaktionspfad auch
dem Reaktionspfad wéahrend der technischen Verbrennung entspricht,
d.h. das Gemisch wihrend des Verbrennungsprozesses diesem {iiber den
homogenen Reaktor bestimmten Hauptreaktionspfad folgt bzw. in einer
gegeniiber den Zeitskalen der Transportprozesse vernachlédssigbaren
Relaxationszeit auf diesen relaxiert, kann das Modell des homogenen Re-
aktors auf reale Flammen tibertragen werden. Die chemischen Tabellen
beinhalten keinerlei Information tiber den Transport der Komponenten
bzw. der Energie. Dieser wird nur durch die Transportgleichungen wah-
rend der Simulation beschrieben. Die in der Tabelle gespeicherten Raten
beziehen sich ausschliefilich auf die mittlere Rate des Reaktionsfort-
schritts w,, wie sie sich iiber die reine Reaktionskinetik des verwendeten

Mechanismus ergibt.

Das zweite Modell ist das Modell der laminaren planaren Vormisch-
flamme. Abbildung 6.4 zeigt anhand der Temperatur und der Hauptkom-
ponenten einer Wasserstoff/Luft-Vormischflamme deren Struktur. Die
Vormischflamme kann in drei Zonen aufgeteilt werden, der Vorwarm-

zone, der Reaktionszone und der Ausbrandzone. Die Vorwdrmzone
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Abbildung 6.4.: Darstellung der drei Zonen einer laminaren Vormisch-

flamme

ist durch den Transportprozess von Warme aus der Reaktionszone in
diese geprédgt. Das Gemisch wird bis zur Ziindtemperatur vorgewarmt.
Nach dem Ziinden der Flamme schliefst sich die Reaktionszone an die
Vorwadrmzone an. Hier finden die schnellen, wiarmefreisetzenden Reak-
tionen statt. Die langsameren Reaktionen — z.B. die CO-Oxidation einer
Kohlenwasserstoffverbrennung — laufen in der Ausbrandzone ab.

Ein Ma8 fiir die Reaktionskinetik einer Vormischflamme ist die lamina-
re Brenngeschwindigkeit S;, mit der sich eine Flamme in Richtung des
Frischgases bewegt. Sie ist mafigeblich gepragt durch den Warmetrans-
port iiber die Reaktionszone hinweg. Aus einer einfachen Herleitung
kann {iber die Erhaltungsgleichung der Energie tiber die Flamme hinweg

gezeigt werden, dass fiir die Brenngeschwindigkeit folgende Beziehung

gilt [131]:
g. (6.1.3)
Hierbei ist x die tiber die Flammendicke gemittelte Temperaturleitfahig-

keit und ¢ die Flammendicke. Aus Gleichung (6.1.3) ist direkt ersichtlich,

S =2
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dass die Flammengeschwindigkeit linear mit der Temperaturleitfahigkeit
skaliert. Somit ist die Reaktionsrate der Flamme mafigeblich durch den
Waérmetransport beeinflusst.

Dieses Modellsystem wird unter der Annahme, dass der Zustand einer
Diffusionsflamme in einem Volumenelement des Rechengitters tiber eine
lokal vorgemischte Vormischflamme beschreiben ldsst, zur Abbildung
des Reaktionspfades der zu simulierenden realen Flamme verwendet.
Hierbei ist in der chemischen Tabelle der Effekt der Vorwdarmung, wel-
cher anhand Gleichung (6.1.3) ersichtlich ist, in der Tabelle enthalten.
Die Zellgrofse eines Rechengitter einer numerischen Simulation ist — ab-
gesehen von DNS-Simulationen — in der Regel deutlich grofier als die
Flammendicke J. Es ldsst sich somit argumentieren, dass dieser Einfluss
der Vorwarmung tiber die Flammenfront hinweg in der Simulation nicht
aufgelost werden kann und es somit gerechtfertigt ist, diesen tiber die
Tabelle zu berticksichtigen.

Es soll nun kurz auf die Erzeugung chemischer Tabellen mittels des

homogenen Reaktors und der Vormischflamme eingegangen werden.
Der homogene Reaktor wird im weiteren vereinfacht als HRCT (Homo-
geneous ReaCTor) bezeichnet, die Vormischflamme als PREMIX (PRE-
MIXed).
In Abbildung 6.5 und 6.6 ist das Ergebnis einer planaren Vormischflam-
me fiir einen Mischungsbruch von f = 0, 14 sowie fiir den stochiometri-
schen Mischungsbruch f = 0,31 dargestellt. Das Stoffsystem entspricht
dem Wasserstoff-Luft-Gemisch, welches schon zuvor im Rahmen der
Diskussion der Flamelet-Tabelle verwendet wurde.

Wird der Verlauf des Produktes Wasser tiber die Flammenlinge hinweg
betrachtet, so sieht man wie die Konzentration des Reaktionsproduktes
Wasser kontinuierlich tiber die Lange ansteigt. Nehmen wir nun zur
Beschreibung des Reaktionsfortschritts den Ansatz der charakteristi-

schen Variablen nach Gleichung (5.3.11) und Wasser als charakteristische
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Abbildung 6.5.: Planare laminare Vormischflamme im Orts- und Reakti-
onsfortschrittsraum fiir ein Hp / N»-Gemisch aus 50 Vol%
H, in technischer Luft (Ty = 298K, p = 1bar, f = 0,31)

Variable, so ldsst sich nach Gleichung (5.3.11) die Losung in den Reakti-
onsfortschrittsraum transformieren (siehe Abbildung 6.5b). Da Wasser
als einzige charakteristische Variable verwendet wurde, steigt die Kon-
zentration im Reaktionsfortschrittsraum nun linear an. Es konnte auch
eine lineare Kombination mehrerer Variablen verwendet werden. Die
Transformation ist somit zundchst von der Wahl der charakteristischen
Variablen, hier Wasser, abhdngig. Um in der Simulation unter Verwen-
dung der chemischen Tabelle eine von der Wahl der charakteristischen
Variablen unabhéngige Losung zu erhalten, wird die Reaktionsrate des
Reaktionsfortschritts bestimmt durch:

_ L9
LY XY

Die Rate }; w; ist die Summe der Reaktionsraten aller charakteristischen

wWe (6.1.4)

Variablen. Die Reaktionsrate der Reaktionsfortschrittsvariablen w, be-

92



6.1. Chemische Tabellen

f=0.31 [kg/kg] f=0.31 [kg/kg]
2000 0.3 2000 0.3
N T B N T
1800 02 1 1800 | 02
P oot -o.2s Foooohe -o2s
1600fF 7T 1 1600F ~ 77T
1400 702 —my 1400 F 702 —
- o] —_ I .
_________ 1 = =
X 1200 - o159 2001 ol 0159
F 1000f 1 ;' 1000 e 1 ;
4 Rd N
1 I - 1
ook Ho.1 ook < H{0.1
] P ]
] -7
600} Joos 600} e Joos
400 - = - - - ] 400/ _
- “/.‘l‘—‘Trr‘-‘—la--L_H’o
0.05 0.06 0.07 0.0% 0 02 04 06 08
x [m] CHl

(a) (b)

Abbildung 6.6.: Planare laminare Vormischflamme im Orts- und Reakti-
onsfortschrittsraum fiir ein Hp / N»-Gemisch aus 50 Vol%
H, in technischer Luft (Ty = 298K, p = 1bar, f = 0,31)

schreibt die Kinetik im Reaktionsfortschrittsraum und bildet nach der
Mittlung den Reaktionsquellterm in Gleichung 5.3.12. Sie skaliert das
chemische Zeitmaf3 im Reaktionsfortschrittsraum unabhédngig von der
Wahl der charakteristischen Variablen.

Analog zur Reduktion anhand der laminaren planaren Vormischflam-
me kann — wie oben beschrieben — auch das Modell des homogenen
Reaktors zur Reduktion verwendet werden. Die Ergebnisse der homo-
genen Reaktorrechnungen fiir die Mischungsbriiche f = 0,14 sowie
f = 0,31 sind in Abbildung 6.7 tiber dem Reaktionsfortschritt dargestellt.
Im Vergleich zur Vormischflamme erfolgt hier jedoch die Transformation
vom Zeitraum in den Reaktionsfortschrittsraum.

Zur Erstellung 2-dimensionaler chemischer Tabellen in Abhédngigkeit
des Mischungsbruchs und Reaktionsfortschritts werden Simulationen

laminarer Vormischflammen bzw. homogener Reaktoren {iber den ge-
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Abbildung 6.7.: homogene Reaktorrechnungen fiir zwei unterschiedliche
Mischungsbriiche im Reaktionsfortschrittsraum fiir ein
H,/ Ny-Gemisch aus 50 Vol% Hj in technischer Luft
(To = 298K, p = 1bar, f = 0,14/0,31)

samten Mischungsbruchraum durchgefiihrt. Hierbei ist im Fall der la-
minaren Vormischflamme nur eine Losung innerhalb der Ziindgrenzen
moglich. Auflerhalb der Ziindgrenzen geht die Reaktionsrate gegen Null.
Die Zusammensetzung und die thermophysikalischen Grofien werden
von den Ziindgrenzen zu den reinen Zustdnden des Brennstoffes bzw.
Oxidators hin linear interpoliert. Hierbei ist die Rate gleich Null und
die Interpolation beschreibt lediglich die Mischung und ist daher ge-
rechtfertigt. Die Losung des homogenen Reaktors ist iiber den gesamten
Mischungsbruchbereich hinweg moglich.

In Abbildung 6.8 ist die Temperaturkontur im linken Bild anhand der
Reduktion tiber den homogenen Rektor und rechts anhand der lami-
naren Vormischflamme gezeigt. Hier ist der Effekt der Vorwarmung

anhand des Temperaturverlaufs im Reaktionsfortschrittsraum zu erken-
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nen. Die Temperaturkontur der laminaren Vormischflamme ist leicht in
Richtung ¢ — 0 verschoben. In Abbildung 6.9 ist die zugehorige Kontur
der Reaktionsrate abgebildet. Anhand der Reaktionsrate des Reaktions-
fortschritts ist deutlich der Unterschied der beiden Tabellen ersichtlich.
Der Einfluss der Vorwdarmung im Falle der laminaren Vormischflamme
— nur leicht anhand der Temperaturkontur erkennbar — fiihrt zu einer
ausgepragten Verbreiterung der Reaktionszone im Reaktionsfortschritts-
raum und zu einer deutlich erhohten maximalen Reaktionsrate tiber die

Flamme und somit dem Reaktionsfortschrittsraum hinweg.
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_cl,

0.2

. I . . 0.4 0.6
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Abbildung 6.8.: Kontur der Temperatur der Tabellen auf Basis eines
Reaktionsfortschritts fiir ein Hp/N>-Gemisch aus 50
Vol% Hj in technischer Luft (Tp = 298K, p = 1lbar,
f=0,14/0,31, Yc = Yn,0)
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Abbildung 6.9.: Kontur der Reaktionsrate des Reaktionsfortschritts der
Tabellen auf Basis eines Reaktionsfortschritts fiir ein
H,/ Ny-Gemisch aus 50 Vol% H; in technischer Luft
(To = 298K, p = 1bar, f = 0,14(0,31, Yc = Yu,0)

6.2. Numerische Integration chemischer
Tabellen

Zur Beschreibung der Turbulenz/Chemie-Interaktion werden sowohl im
Flamelet-Modell als auch im JPDF-Reaktionsmodell eine vorangenom-
mene Form der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion verwendet. Sie be-
schreiben die Statistik der transportierten Skalare — Mischungsbruch und
Reaktionsfortschritt — {iber deren Mittelwert und Varianz. Sollen chemi-
sche Tabellen vortabelliert werden, um die Berechnung und Integration
wihrend der Simulation zu ersetzen und somit Rechenzeit zu sparen, so
muss die Form dieser PDF bzw. JPDF vorangenommen werden. Daher
werden diese Modelle im Englischen auch als “Presumed JPDF” Modelle
bezeichnet. Alternativ konnen die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen
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auch mittels stochastischer Partikel online erstellt werden [105]. Die nu-
merischen Kosten sind jedoch im Vergleich zu vorangenommenen PDFs
deutlich grofler und daher fiir technische Systeme nur eingeschrankt
anwendbar. In Kapitel 6.2.1 soll kurz auf die fiir die Modellierung von
Verbrennungsprozessen iiblichen Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen

eingegangen werden.

Unter Annahme der PDF bzw. JPDF werden die chemischen Tabellen,
wie sie im vorhergehenden Abschnitt beschrieben wurden, numerisch
integriert, um die statistischen Informationen der Tabelle hinzuzufiigen.
Da wéhrend der Integration grofse Datenmengen in moglichst kurzer Zeit
integriert werden miissen, sind die Integrationsalgorithmen sowohl vom
mathematischen Ansatz — z.B. adaptiv oder feste Stiitzstellenverteilung
— als auch vom numerischen Algorithmus — u.a. effiziente Speichernut-
zung — geschwindigkeitsoptimiert. Die Integrationsmethoden werden in

Kapitel 6.2.2 beschrieben.

Insbesondere im Zusammenhang mit der JPDF-Reaktionsmodellierung
erfolgt die Integration im mehrdimensionalen Raum. Die Erweiterung
dieser Methoden auf mehrdimensionale chemische Tabellen wird in
Kapitel 6.2.3 vorgestellt. Zundchst werden jedoch die hier zur Integration
der Tabellen verwendeten Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen kurz

vorgestellt.

6.2.1. Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion

Die beiden bekanntesten und in der Literatur am weitesten verbreiteten
Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen zur Beschreibung eines turbulenten
Skalares sind die abgeschnittene Gaufs’sche Verteilungsfunktion sowie
die B-Verteilungsfunktion. Diese finden in dieser Arbeit ausschliefilich

Anwendung und sollen im Folgenden kurz eingefiihrt werden.
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6.2.1.1. Abgeschnittene Gaufi’sche Verteilungsfunktion

Die abgeschnittene Gaufiverteilung fiir einen Skalar, welcher den Werte-

bereich 0 bis 1 aufweist, ist definiert tiber

P=ab(@)+p6(1=¢)+[H(P) =H(e—-1)]7G(¢). (6.2.1)

Hier ist § die Diracfunktion und H die Heavysidefunktion. Die Funktion
G ist die Gaufverteilung. Wahrend die Gaufiverteilung einen Definiti-
onsbereich von —co bis co besitzt, hat die abgeschnittene Gaufiverteilung
einen Definitionsbereich von 0 bis 1. Die Gaufsverteilung G selbst ist

definiert tiber
1 =(-p?

— ¢ 27 6.2.2
oV 2 ( )

Die Parameter « und 8 der abgeschnittenen Gaufsverteilung beschranken

g =

die Verteilungsfunktion auf den Definitionsbereich [0 : 1]. Sie ergeben

sich aus der Integration der Gaufiverteilung G von —oco bis 0 bzw. von 1

bis co.
n= /io Gdp = % {1 —erf <\/%(7>] (6.2.3)
B= /io Gdp = % {1 —erf (1\;25” (6.2.4)

Sie beschreiben die Wahrscheinlichkeit auf den Randern 0 und 1 tiber die
Diracfunktion ¢ (siehe Gleichung (6.2.1)). Der Parameter 7y normiert die
abgeschnittene Gauflverteilung innerhalb des Intervalls [0 : 1], so dass die
Normierungsbedingung der Verteilungsfunktion fol P (p)dp =1 stets
erfiillt ist. Durch die Normierungsbedingung ergibt sich der Parameter

zu

. 2(1—a—P) .
orf (Ga) +orf (ar)

Die Parameter p und ¢ der Gaufiverteilung (6.2.2) entsprechen nicht

(6.2.5)

dem Erwartungswert und der Standardabweichung der abgeschnitte-

nen Gaufsverteilung. Die Parameter y# und ¢ miissen als Funktion des
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Mittelwerts und der Standardabweichung bestimmt werden. Hierfiir
wird ein Verfahren angewandt, welches an das von Lockwood und Na-
guib [77] angelehnt ist. Mittels eines bindren Suchalgorithmus werden u
und ¢ als Kombinationen von Mittelwert ¢ und Varianz ? tabellarisch
gespeichert und konnen zur Integration iiber die Verteilungsfunktion
aus diesen mit Hilfe der Tabelle durch Interpolation bestimmt werden.
Der bindre Suchalgorithmus erzeugt hierzu eine Tabelle, in welcher der
Fehler durch lineare Interpolation kleiner 1% ist. In Abbildung 6.10 ist
ein exemplarischer Verlauf der abgeschnittenen Gaufi’schen Verteilungs-
funktion abgebildet. Die oben diskutierten Verhiltnisse zwischen den
Parametern der Gauf8verteilung ¢ und i sowie dem Mittelwert ® und

der Varianz ®” sind schematisch dargestellt.

Abbildung 6.10.: Abgeschnittene Gaufd’sche Verteilungsfunktion
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6.2.1.2. B-Verteilungsfunktion

Die p-Verteilungsfunktion im Intervall [0 : 1] ist gegeben durch

1
P(¢) = - g)F 6.2.6
@) = 5519 (6:26)
Fiir den Normierungsfaktor B(ac, B) gilt die Beziehung
)P
Ba,) = T bl = [ dp. (627

Hier ist I' die Gammafunktion. Fiir den Mittelwert und die Varianz der

B-Verteilung gelten die folgenden funktionalen Zusammenhénge:
o

¢ = (6.2.8)

- (a+B+1) ((x+ﬁ)2 (629)

Aus den Gleichungen (6.2.8) und (6.2.9) konnen die Parameter « und g

durch Umformen als Funktion von Mittelwert und Varianz bestimmt

werden.
x=¢ V(;Q(P) - 1] (6.2.10)
p=(1-19) [fp(;,ij) - 1] (6.2.11)

Abbildung 6.11 zeigt den Verlauf der S-Verteilungsfunktion fiir verschie-
dene Kombinationen aus Mittelwert und normierter Varianz

P2 = %ﬁ ®_ . Der Verlauf der B-Verteilungsfunktion zeigt fiir bestimmte

Mittelwerte und Varianzen Singularitdaten an den Randern. Der Verlauf
fiir einen Mittelwert von 0,1 und einer normierten Varianz von 0,3 in
Abbildung 6.11 zeigt eine Singularitit am linken Rand. Dies muss fiir
die Integration der Gleichungen (5.4.28) bis (5.4.33) berticksichtigt wer-
den. Fiir eine schnelle und robuste Integration bedarf es somit einer
Behandlung der Integrationsrander. Hierauf wird im nichsten Abschnitt

eingegangen.
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Abbildung 6.11.: B-Verteilungsfunktion

6.2.2. Numerische Integrationsmethoden

Zur Integration der chemischen Tabellen wurden in dieser Arbeit zwei
Algorithmen verwendet der Romberg-Algorithmus und ein Integrations-
algorithmus nach Liu et al. [76]. Mit Hilfe dieser Integrationsalgorithmen
erfolgt die Integration der Gleichungen (5.4.28) bis (5.4.33). Beide Algo-
rithmen sind Integrationsmethoden zur Integration eindimensionaler
Funktionen. Die Erweiterung fiir die Integration mehrdimensionaler

Funktionen wird in Kapitel 6.2.3 beschrieben.

6.2.2.1. Romberg-Algorithmus

Der Romberg-Algorithmus ist ein von Werner Romberg [119] vorgeschla-
genes numerisches Verfahren zur Bestimmung von Integralen. Er ist

eine Erweiterung der Trapezregel durch Extrapolation. Die Trapezregel
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besagt, dass die Fliache unter einem Integral durch eine Trapezfliche

angendhert werden kann

[ f = U (@) + £ (1)) (6212)

Unterteilt man das Integral in N Intervalle der Breite h = bﬁ”, so erhalt

man durch N-fache Anwendung der Trapezregel

/f

Wobei der Fehler der Integration quadratisch von der Intervallbreite

-1
(f( )+ f(b)+2 Z f a+zh)> +O(h?). (6.2.13)
-1

abhédngt. Im Romberg-Verfahren wird der Fehler durch Extrapolation
abgeschidtzt und in die Integration mit einbezogen. Hierdurch reduziert
sich die Ordnung des Fehlerglieds und es werden weniger Iterations-
schritte benotigt, bis eine ausreichende Genauigkeit der Integration
erreicht wird. Abbildung 6.12 zeigt exemplarisch die Unterteilung einer
B-pdf in Teilintervalle. Im Romberg-Verfahren haben diese Teilintervalle
eine konstante Intervallbreite /. Fiir die Integration von tabellierten Wer-
ten mit dem Romberg-Verfahren bedeutet dies, dass die Intervallbreite
immer weiter halbierbar sein muss. Daher wird eine hohe Tabellenaufls-
sung der chemischen Tabellen benétigt. Weiterhin kann das Romberg-
Verfahren keine Funktionen integrieren, welche im Integrationsintervall
eine Singularitdt aufweisen. Die abgeschnittene GaufSverteilung sowie
die B-Verteilungsfunktion weifSen an den Réndern eine Unstetigkeit bzw.
Singularitdt auf. Daher werden die Ridnder nicht mit dem Romberg-
Verfahren integriert. Hierzu wird das Integral in drei Integrale zerlegt.
Nehmen wir eine Prozessgrofie ¢ an, welche nur vom Mischungsbruch

f abhidngt, so gilt
~ o 1-6
o= [ oPrnar+ [ orPr(naf
[ (P () df.

1-6

(6.2.14)
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P[]

€ €

X, X, X, X,

x[]

Abbildung 6.12.: Numerische Integration mit dem Romberg-Verfahren

Die Randintegrale werden hierbei tiber die kumulative Verteilungsfunk-
tion F unter Annahme eines konstanten Funktionswertes ¢(f) am Rand

gelost:

[ 6P (1 af = Pyt (6219
/11,54’ (AP (frdf =1 - F(1-6)]¢(1-5/2) (6.2.16)

Wird der Abstand zum Rand ¢ klein gewéhlt, so ist der hierdurch ent-
standene Fehler als klein anzunehmen. Der Einfluss des Randabstands
auf die Genauigkeit wird in Kapitel 8 noch diskutiert. Die Integration
der chemischen Tabellen in dieser Arbeit erfolgt je nach Modell {iber den
Mischungsbruch und Reaktionsfortschritt. Da sowohl im Zustand des
reinen Oxidator oder Brennstoffes (f = 0 bzw. f = 1) als auch im Zu-
stand der unverbrannten bzw. vollstindig verbrannten Mischung (c = 0
bzw ¢ = 1) sich die Prozessgrofien kaum dndern, ist auch die Annahme
eines konstanten Funktionswertes in diesem Bereich als gerechtfertigt

anzusehen.
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Die in dieser Arbeit verwendete Form des Romberg-Algorithmus wurde

dem Buch "Numerical Recipies” [109] entnommen.

6.2.2.2. Liu-Integration

Das Integrationsverfahren nach Liu et al. basiert auf der Publikation
[76]. Es stellt kein eigenstandiges numerisches Integrationsverfahren wie
das Romberg-Verfahren dar, sondern ist eine optimierte Aufteilung der
Integrationsintervalle.

Da die B-PDF die grofiten Gradienten an den Réndern aufweist und
im mittleren Intervall eher gemafigt verlauft, schldgt Liu vor, die Stiitz-
stellen am Rand exponentiell zu verteilen. Zusétzlich werden, wie schon
zuvor anhand des Romberg-Verfahrens diskutiert, die Randbereiche
nicht integriert, sondern tiber die kumulative Verteilungsfunktion geldst.

Er schlédgt die folgende Aufteilung des Integrals in Teilintegrale vor:

~ 6 10 fin

= d d
b= [ oPrar+ L [T o UPr () af
1

(6.2.17)
+ [ o (f)Pr(f)df

1-6

Die Integrationsgrenzen der Teilintegrale f; lauten §, 1075, 1074, 103,
1072,0,1,0,9,1—-107%1-10"31-10"%1—-107° und 1 — 4. Sie sind
somit logarithmisch verteilt, bis auf den Bereich [0,1 : 0,9]. Jedes dieser
Integrale wird nach der einfachen Rechteckregel bestimmt. Die Recht-

eckregel lautet:

N

A%“FﬁQ”Zﬂme+wm. (6.2.18)

i=1

Die Anzahl der Stiitzstellen pro Teilintegral betrédgt n,, fiir den lo-
garithmisch verteilten Bereich und ny;, fiir das Intervall [0,1 : 0,9]. Die

Stiitzstellen innerhalb eines Teilintegrals sind gleichmafig verteilt. Der
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Funktionswert wird auf dem Mittelpunkt eines Intervalls bestimmt. Zu-
sdtzlich wendet Liu ein Verfahren zur Skalierung der Parameter «# und
B nach Chen et al. [13] an. Bei sehr hohen Werten von « und  werden
diese skaliert, um ein numerisches Uberlaufen zu vermeiden. Fiir Details
sei auf [13] verwiesen. Diese Methodik findet im Rahmen dieser Arbeit
ebenfalls Anwendung. Wie zu erkennen ist, ist das Verfahren nach Liu
et al. auf die Integration der B-PDF spezialisiert und findet daher auch
nicht Anwendung zur Integration der abgeschnittenen Gaufiverteilung.

Diese wird ausschlieslich mittels des Romberg-Algorithmus integriert.

6.2.3. Multidimensionale Integration chemischer
Tabellen

Ist eine Prozessgrofie ¢ eine Funktion mehrerer Variablen ¢, so erfolgt
die Integration im n-dimensionalen Raum. Kann eine statistische Unab-
hingigkeit der Variablen angenommen werden (siehe Kapitel 5.4.2), so

gilt fiir die Integration

@z/...//cp(gol,goz,...qon)P(q)l,goz,...gon)dq)1dgo2...dq)n.

Pn P2 1
(6.2.19)
Die mehrdimensionale Integration kann auf eine Unterteilung in eindi-

mensionale Integrationen zurtickgefiihrt werden durch

az /fn,1 <§011 (PZr"-r¢H)Pn (Qvn)d(Pn (6.2.20)
Pn

Hierbei wurde unter Annahme der statistischen Unabhingigkeit der

Variablen, die Verbundwahrscheinlichkeit vereinfacht zu

P (91,92 ---¢n) = [ [ Pi (¢i)- (6.2.21)
i=1
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Fiir die zu integrierende Funktion gilt dann die nachfolgende Beschrei-

bung:

fn 1 (plr(PZI-- /(Pn -

/ //4> 0192, Pu1) P (@1, P2, - - Q1) dprdeps ... dp,_1.
Pn-1 P2 91

(6.2.22)

Auf diese Weise kann die mehrdimensionale Integration auf eindimensio-
nale Integrationen reduziert werden, fiir welche die zuvor beschriebenen

Integrationsalgorithmen nach Romberg und Liu Anwendung finden.
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numerische Loser

Im Rahmen dieses Kapitels werden die Tabellierungsroutinen und nume-
rischen Loser, die im Zuge dieser Arbeit entwickelt wurden, vorgestellt.
Die Simulation einer turbulenten, reagierenden Stromung mit Hilfe
chemischer Tabellen erfolgt in drei Schritten. Im ersten Schritt, dem
chemischen Tabellierungsschritt, erfolgt die Reduktion der chemischen
Reaktionspfade tiber die Modellsysteme. Im zweiten Schritt werden
die im ersten Schritt gewonnenen chemischen Tabellen unter Annahme
einer Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion numerisch integriert.
Der dritte und letzte Schritt ist der eigentliche Simulationsprozess mit
Hilfe eines CFD-Losers. Im Folgenden wird die programmtechnische

Umsetzung dieser drei Schritte beschrieben.

7.1. Tabellierung der Chemie

Die Tabellierung der Chemie stellt den ersten Schritt dar. Er beinhaltet
die Reduktion des Reaktionsmechanismus tiber die Modellsysteme und
die Ausgabe der Reduktion in einem Format, das durch die Folgepro-
gramme — Integrator und Loser — lesbar ist. Das Schema dieser Reduktion
ist in Abbildung 7.1 dargestellt. Es besteht aus drei Schritten. Im ers-
ten Schritt wird der Reaktionsmechanismus, die Transportdaten, die
thermodynamischen Zustandsfunktionen und die Benutzereingabe aus

Eingabedateien eingelesen. Anschliefiend erfolgt im zweiten Schritt die

107



7. Tabellierungsroutinen und numerische Loser

Eingabe Reduktion

hrctMakeChemTable

Tabellierer auf Basis des
homogenen Reaktors

Mechanismus

Detaillierter
Reaktions-
mechanismus

Speicherformat
der chemischen
Daten

Tabellierer auf Basis der planaren

Dictionary laminaren Vormischflamme

Benutzer-
eingabe

counterFlameMakeChemTable

Tabellierer auf Basis der
Gegenstromdiffusionsflamme

1 a 1
1
il i
1 ! I
1 ! i
1 ! I
1 ! I
1 ! i
1 ! I
1 ! i
[ i
1 ! i
1 ! i
[ I
1 ! i
1 ! i
1 ! I
1 | I
premixMakeChemTable : : ChemTable :
1 1
1
i) :
! i
! i
! i
[ I
1 ! i
1 ! i
1 ! I
1 ! i
1 ! I
1 ! i
1 ! i
1 ! I
1 ! i
1 ! I
1| I
1 1

Abbildung 7.1.: Schema der Erstellung chemischer Tabellen

Reduktion durch das Modellsystem und im letzten Schritt die Ausgabe
der durch die Reduktion erzeugten Daten.

Es wurden drei Modellsysteme betrachtet: die Gegenstromdiffusions-
flamme, der homogene Reaktor und die planare laminare Vormisch-
flamme. Fiir jedes dieser Modellsysteme wurde ein eigener Tabellierer
entwickelt, der jedoch durch die Verwendung der objektorientierten
Programmiersprache C++ modular aufgebaut ist, d.h. Teilprobleme der
Tabellierung wie Interpolationen, Ein- und Ausgabeoperationen u.a.
sind {iber Klasseninstanzen eingebunden und daher zum einen allen
Tabellierern gemein und zum anderen einfach erweiterbar.

Die Eingabe der Tabellierer besteht aus einer Mechanismusdatei und
einem sogenannten Dictionary, welches die Benutzereingabe beinhaltet.

Die Eingabe des Mechanismus erfolgt tiber das Cantera-Format. Cantera
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ist eine nichtkommerzielle, objektorientierte C++-Bibliothek [36], die
Funktionen zur Losung reaktionstechnischer Problemstellungen bietet.
Zusétzlich zu den Elementarreaktionen des detaillierten Mechanismus
enthélt die Mechanismusdatei die Transportdaten der einzelnen Kompo-
nenten sowie die thermodynamischen Zustandsfunktionen im NASA-
Polynom-Format [10]. Uber ein von Goodwin et al. entwickeltes Konver-
tierungsprogramm ist es weiterhin moglich Mechanismen und Stoffdaten
im Chemkin-Format in das Cantera-Format zu konvertieren. Chemkin
[59] ist wie Cantera eine Computer-Chemie Software, die jedoch kom-
merziell ist. Chemkin ist weit verbreitet und es wurden eine Vielzahl an
Mechanismen fiir diese Software elektronisch publiziert, die zum Teil
frei verfiigbar sind. Die Tabellierer reduzieren den detaillierten Mecha-
nismus entsprechend der Modellsysteme und speichern das Ergebnis
in einer ChemTable, welches ein im Rahmen dieser Arbeit entwickeltes
Format darstellt, das einen Austausch der Daten zwischen den einzelnen
Programmen ermoglicht. Dieses Format wird von allen Programmen

zur Ein- und Ausgabe der Daten verwendet.

Die Tabellierer des homogenen Reaktors (HRCT) und der laminaren
Vormischflamme (PREMIX) lassen sich vereinfacht in einem gemeinsa-
men Schema (Abbildung 7.2) darstellen. Der Tabellierer liest die Daten
des Mechanismus sowie die Benutzereingabe. Anhand der Benutzerein-
gabe werden die Stiitzstellen des Mischungsbruchs f festgelegt und fiir
jeden dieser Mischungsbriiche eine Simulation eines homogenen Rektors

bzw. einer planaren laminaren Vormischflamme durchgefiihrt.

Zur Losung des homogenen Reaktors werden die Gleichungen (5.2.1)
bis (5.2.2) gelost. Die Losung erfolgt tiber ein Objekt der Klasse ConstPres-
sureReactor aus der Cantera-Bibliothek [36]. Das Differentialgleichungs-
system wird hierbei mit einer BDF-Methode (Backward Differentiation
Formula) [109] aus der CVODE-Bibliothek gelost.
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. Tabellierer
| Eingabe ellEE ChemTable |
Reaktionsmechanismus Speicherung der
Transportdaten ?;ﬁxazekzgi:;iﬂze Ergebnisse im
Benutzereingabe P ChemTable-Format

| Losungsfeld |

Hrct/Premix

Loser des DGLS
der Modellsysteme

Losung aller Laufe fur
die Mischungsbriiche f

Losung

| Reaktionsfortschritt Losung des DGLS in der
Orts- bzw. Zeitkoordinate

= Charakteristische
Variable

= Gebundener Sauerstoff

Abbildung 7.2.: Schema der Tabellierung tiber den homogenen Reaktor

und die laminare Vormischflamme

Zur Simulation der planaren laminaren Vormischflamme wird ein Objekt
der Klasse FreeFlame ebenfalls aus der Cantera-Bibliothek verwendet. Die
Losung des eindimensionalen Differentialgleichungssystems (Gleichun-
gen (5.2.4) bis (5.2.7) erfolgt tiber ein hybrides Newton-Iteration/Euler-
Zeitschritt-Verfahren angelehnt an den TwoPnt-Loser [38] des Chemkin-
Programmpaketes, welches durch Goodwin et al. leicht iiberarbeitet
wurde.

Die Losung der Simulation wird jeweils in einem Losungsfeld gespei-
chert. Mit Hilfe der Definitionen des Reaktionsfortschritts tiber wahl-
weise je nach Benutzereingabe dem gebundenen Sauerstoff (Gleichung
(5.3.10)) oder ausgewdhlten charakteristischen Komponentenmassenbrii-

chen (Gleichung (5.3.11)) erfolgt anschlieffend die Transformation dieser
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Losung in den Reaktionsfortschrittsraum und die Berechnung der Reak-
tionsfortschrittsrate w,. Die einzelnen transformierten Losungen werden
vollstindig mit den Transportgrofien in einem Losungsfeld abgelegt.
Diese Losungen werden dann in einer ChemTable gespeichert. Hierbei
lasst sich tiber die Benutzereingabe steuern, welche Variablen ausgege-
ben werden sollen. Es empfiehlt sich nur die notwendigen Variablen fiir
die Simulation in die Tabelle zu schreiben, um sie klein zu halten. Dies

héngt jedoch vom gewahlten Loser ab (siehe Kapitel 7.3).

Die Ausgabe erfolgt im bereits angesprochenen ChemTable-Format,
welches von allen Tabellierungsprogrammen sowie dem Loser gelesen
werden kann. Weiterhin kann die Ausgabe zu Darstellungs- und Analyse-
zwecken im Tecplot- und VIK-Format ausgegeben werden. Die Ausgabe
entspricht somit einer zweidimensionalen Tabelle, die das Ergebnis —
die abhdngigen Variablen — der einzelnen Simulationen als Funktion
der unabhédngigen Variablen Mischungsbruch und Reaktionsfortschritt
speichert.

Fiir die Tabellierung mittels der Gegenstromdiffusionsflamme wird
nicht {iber eine Anzahl an Stiitzstellen fiir den Mischungsbruch sondern
der globalen Streckungsrate ay iteriert (sieche Abbildung 7.3). Die zu tabel-
lierenden Streckungsraten werden aus einer Datei eingelesen. Die Iterati-
on endet, sobald eine Streckungsrate erreicht wurde, die zum Quenchen
der Flamme fiihrt a,. Die Losung des Differentialgleichungssystems der
Gegenstromdiffusionsflamme (Gleichungen (5.2.8) bis (5.2.7)) erfolgt
hinsichtlich des mathematischen Losungsverfahren analog zur planaren
laminaren Vormischflamme. Die Losung wird anschlieflend tiber die
Definition des Mischungsbruchs (Gleichung (5.3.1)) in den Mischungs-
bruchraum transformiert und in einem Losungsfeld gespeichert. Die
Ausgabe erfolgt wie zuvor fiir die beiden anderen Modellsysteme. Die
unabhéngigen Variablen der Tabelle sind hierbei jedoch der Mischungs-

bruch f und die stochiometrische Dissipationsrate yx,:, welche sich aus
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7. Tabellierungsroutinen und numerische Loser

der Losung der Gegenstromflamme {iber die Dissipationsrate x an der
Stelle des stochiometrischen Mischungsbruchs f; bestimmen ldsst. Die

Bestimmung der Dissipationsrate erfolgt gemafs Gleichung (5.4.24).

| Eingabe Ll ChemTable |
Reaktionsmechanismus . Spelchgrung der
Transportdaten ChemTable Ergebnisse im
Benutzereingabe ) L ChemTable-Format

| Losungsfeld |
Losung aller Laufe fir J

CounterFlame

Loser des DGLS der
Gegenstromdiffusionsflamme
. J

die Streckungsraten a,

Loésung

Losung des DGLS in der
| L Orts- bzw. Zeitkoordinate

Mischungsbruch
[ Charakteristische

Elementenmassenbriiche Z, |

Abbildung 7.3.: Schema der Tabellierung tiber die Gegenstromdiffusi-

onsflamme

7.2. Integration der chemischen Tabellen

Der zweite Schritt der Tabellierung ist die Integration der zuvor ge-
nerierten chemischen Tabellen mittels einer angenommenen Verbund-
wahrscheinlichkeitsdichtefunktion. Die mathematische Beschreibung

des Integrationsprozesses wurde in Kapitel 6.2.3 beschrieben. Sie beruht
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auf der sukzessive erfolgenden Integration von Unterintegralen der ein-
zelnen Dimensionen der Tabelle (siehe Gleichung (6.2.22)). Numerisch
erfolgt die Integration durch einen rekursiven Aufruf eindimensiona-
ler Integratoren, wobei die zu integrierende Funktion das Ergebnis der
Funktion f,,_1 aus Gleichung (6.2.22) ist.

In Abbildung 7.4 ist der Algorithmus der Integration vereinfacht darge-
stellt. Das Programm zur Integration der Tabellen liest eine n-dimensio-
nale, chemische Tabelle im zuvor beschriebenen ChemTable-Format ein,
welche den funktionalen Zusammenhang zwischen den Prozessgrofien
und den unabhéngigen Variablen (z.B. Mischungsbruch und Reaktions-
fortschritt) liefert. Uber die Benutzereingabe wird festgelegt, welche
der unabhéngigen Variablen zu integrieren sind. Entsprechend der An-
zahl an zu integrierenden Variablen ist die Dimension der Integration
bestimmt. Fiir jede dieser Variablen ist zu definieren, welche Wahrschein-
lichkeitsdichtefunktion zu verwenden ist und wie die Verteilung der
Stiitzstellen zu erfolgen hat.

Zur Integration der Tabelle erzeugt das Programm zuné&chst eine In-
stanz der Klasse JpdfFunctionIntegrator fiir die hochste Dimension der
Tabelle. JpdfFuntionlntegrator ist der Name einer Klasse, welche darauf
spezialisiert ist, das Produkt aus einer Wahrscheinlichkeitsdichtefunk-
tion und einer Funktion zu integrieren. Die zu integrierende Funktion
kann hierbei eine weiteres Objekt der Klasse JpdfFunctionlntegrator sein
oder ein Funktionsobjekt z.B. ChemTable.

Weiterhin erzeugt das Objekt dieser Klasse jeweils eine Instanz der
abstrakten Klassen Integrator sowie Pdf. Die Klasse Integrator stellt als ab-
strakte Klasse die Schnittstellen zur Implementierung eindimensionaler
Integratoren zur Verfiigung. Romberg und Liu sind jeweils spezialisierte
Klassen der abstrakten Klasse Integrator, welche die Integratoren aus

Abschnitt 6.2.2.1 und 6.2.2.2 implementieren. Jede Dimension kann mit
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Eingabe g Integration i Ausgabe i
Dictionary i tablelntegrator i : ChemTable :

] Programm zur i i

Programm- i Integration n- il n-dimensionale {
konfiguration ! dimensionaler { i Ausgangstabelle H
] chemischer Tabellen il i

Pdf

* clippedGaussian
* betaPdf

ChemTable

n-dimensionale

| JpdfFunctionintegrator |

| Dimension n I L Integrator

* Romberg
* Liu

Eingangstabelle

Pdf

« clippedGaussian
* betaPdf

| JpdfFunctionintegrator |

| Dimension n-1 I Integrator

* Romberg

Interpolator . Liu
| Multilnterpolator |
i i * Linear
l pimension n I Polynomisch Pdf
« clippedGaussian
| JpdfFunctionintegrator | I_ * betaPdf
| Dimension 1 I
Integrator
* Romberg
* Liu

Abbildung 7.4.: Vereinfachtes Schema der n-dimensionalen Integration

chemischer Tabellen
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einem unterschiedlichen Integrationsalgorithmus integriert werden. Pdf
ist ebenfalls eine abstrakte Klasse, welche die Wahrscheinlichkeitsdichte-
funktion der aktuellen Dimension P, (¢;) einbindet. Spezialisierungen
dieser Klasse sind die abgeschnittene Gaussverteilung und die -PDF
aus Kapitel 6.2.1.1 und 6.2.1.2. Ist die aktuelle Dimension des JpdfFunc-
tionlntegrators grofier als Eins erzeugt das Objekt rekursiv eine weitere
Instanz der Klasse JpdfFunctionintegrator als zu integrierende Funktion
fu—1 aus Gleichung (6.2.22). Ist die Dimension gleich Eins wird die che-
mische Tabelle mit Hilfe der Klasse Multilnterpolator als zu integrierende
Funktion eingebunden. Die Klasse Multilnterpolator ermoglicht hierbei
die Verwendung der diskreten Tabelle als kontinuierliche Funktion.

Die chemische Tabelle stellt somit tiber die Interpolation die zu inte-
grierende Funktion ¢ (¢1, @2, . .. ¢,) zur Verfiigung. Die Klasse Multiln-
terpolator implementiert eine Interpolation im n-dimensionalen Raum.
Hierzu wird fiir jede Dimension ein eindimensionaler Interpolator als
Instanz der Klasse Interpolate eingebunden. Interpolate ist erneut eine
abstrakte Klasse, deren spezialisierte Klassen jeweils eine lineare oder
polynomische Interpolation einbinden. Es kann fiir jede Dimension ei-
ne unterschiedliche Interpolationsmethode verwendet werden. Bei der
Einbindung der chemischen Tabelle als zu integrierende Funktion ist
eine gute Auflosung der Tabelle entscheidend, um den Funktionsverlauf
korrekt wiederzugeben.

Das Ergebnis der Integration ist eine chemische Tabelle, deren Dimen-
sion sich in Abhdngigkeit der Anzahl an integrierten, unabhédngigen

Variablen von n auf m erhoht hat.

115



7. Tabellierungsroutinen und numerische Loser

7.3. Einbindung der Reaktionsmodelle

Die Programmierung der numerischen CFD-Loser erfolgt tiber das nicht-
kommerzielle Programmpaket OpenFOAM [2], welches wie Cantera in
C++ programmiert ist und tiber Klassen, die zur Entwicklung numeri-
scher CFD-Loser notwendige Algorithmen zur Verfiigung stellt. Unter
anderem bietet OpenFOAM eine Vielzahl an Diskretisierungsschematas
wie das Gamma-Schema [52] sowie lineare Loser [51]. In Abbildung
7.5 ist das allgemeine Schema des Losungsprozesses abgebildet. Dieses
allgemein Schema teilen sich alle verwendeten CFD-Loser.

Der Loser liest zundchst die Randbedingungen, Anfangswerte und die
Benutzereingabe ein. Anschlieffend beginnt der eigentliche Losungspro-
zess. Im Falle einer stationdren Simulation beginnt eine Schliefe iiber die
Anzahl an Iterationsschritten # bis zur vorgegebenen maximalen Anzahl
an Iterationen #,,,. Ist die Konvergenz schon zuvor erreicht, kann die
Simulation vorzeitig beendet werden. Fiir eine instationdre Simulation
erfolgt die Schleife iiber die Zeitschritte t ausgehend von der Startzeit
tp bis zur vorgegebenen Endzeit der Simulation t,,,;. Hierbei muss die
der Zeitschritt At so gewdhlt werden, dass jeder einzelne Zeitschritt
konvergiert. Innerhalb der Schleife werden die einzelnen Gleichungen
nacheinander, getrennt gelost, wobei wahrend des Losens einer Variable,
alle anderen Variablen konstant gehalten werden.

Wird eine Zweiphasenstromung gelost, so ist der erste Schritt das
Losen der Tropfentransportgleichungen iiber die Klassen tableSpray/
steadyTableSpray, welche den Transport der Tropfen tiber eine Lagrange-
Formulierung geméf} den in Kapitel 4 beschriebenen Modellen model-
liert. Hierzu wird dem Objekt der Klasse die zur Losung notwendigen
Felder (Dichte, Geschwindigkeit etc.) {ibergeben. Uber diese Felder wer-
den nun die Erhaltungsgleichungen der Tropfen im Falle einer statio-

ndren Simulation bis zur vollstindigen Verdampfung oder dem Austritt
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aus dem Rechengebiet gelost. Fiir eine instationédre Simulation erfolgt
der Transport tiber das Zeitintervall eines Zeitschritts der dufleren Schlei-
fe. Nach dem Losen der dispersen Phase gibt das Funktionsobjekt die
Quellterme an den Loser zuriick. Die Kopplung der dispersen Phase
erfolgt somit in beide Richtungen (kontinuierliche Phase < disperse
Phase). Der Losungsschritt der dispersen Phase wird in Kapitel 7.3.1
noch genauer beschrieben.

Als néchster Schritt erfolgt die Losung der Favre-gemittelten bzw.
Favre-gefilterten Navier-Stokes-Gleichungen und die anschlieflende Kor-
rektur des Drucks zur Massenerhaltung nach dem SIMPLE[120]/PISO
[49]-Algorithmus. Fiir stationdre Simulationen erfolgt die Druckkor-
rektur tiber den SIMPLE-Algorithmus, wohingegen fiir instationdre
Simulationen der PISO-Algorithmus verwendet wird. Informationen
zur Einbindung dieser Algorithmen in OpenFOAM finden sich in [50].
Anschliefiend werden die Turbulenzgrofien entsprechend des Turbu-
lenzmodells aktualisiert. Hier bietet OpenFOAM eine grofse Zahl an
RANS- sowie LES-Modellen an. In dieser Arbeit wurden die in Kapitel
3 beschriebenen Modelle angewendet. Die Turbulenzmodelle kénnen
einfach tiber die Benutzereingabe ausgewdhlt werden (siehe [2]).

Nach den Turbulenzgleichungen erfolgt die Aktualisierung des Reak-
tionsmodells. Hierzu werden die zur Losung der Transportgleichung
notigen Felder dem Reaktionsmodell iibergeben. Das Reaktionsmodell
wird tiber eine spezialisiertes Objekt der abstrakten Klasse tableChemistry
eingebunden. Die generelle Schnittstelle ist fiir alle Reaktionsmodelle
gleich. Die implementierten Reaktionsmodelle sind in Tabelle 7.1 aufge-
fuhrt.

Entsprechend dem Reaktionsmodell werden die unabhingigen Varia-
blen tiber Transportgleichungen oder algebraisch bestimmt. Die fiir die
Transportgleichung der Reaktionsmodelle notwendigen abhédngigen Va-

riablen — wie beispielsweise die Reaktionsrate des Reaktionsfortschritts —
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7. Tabellierungsroutinen und numerische Loser

Steady-State-Flamelet-Modell fiir RANS-Simulat-

flameletRAS —

JPDF-Modell (Mischungsbruch und Reaktions-
jpdfRAS fortschritt) fiir RANS-Simulationen

JPDF-Modell fiir LES-Simulationen wobei die
Varianzen von Mischungsbruch und Reaktions-
jpdfLES fortschritt algebraisch bestimmt werden (siehe

Gleichungen (5.3.8) und (5.3.14))

JPDE-Modell fiir LES-Simulationen wobei die
jpdfLESvariance- Varianzen von Mischungsbruch und Reaktions-

Transport fortschritt tiber eine Transportgleichung gelost

werden

JPDF-Modell (Mischungsbruch und Reaktions-
jpdfRASradiation fortschritt) fiir RANS-Simulationen mit Schnitt-
stelle zu den OpenFOAM-Strahlungsmodellen

Tabelle 7.1.: Beschreibung der implementierten Reaktionsmodelle

Transportgleichung der Reaktionsmodelle notwendigen abhéngigen Va-
riablen — wie beispielsweise die Reaktionsrate des Reaktionsfortschritts —
werden von der eingebundenen Tabelle an das Modell {ibergeben. Dies
geschieht fiir den ersten Iterationsschritt in Abhidngigkeit der Rand- und
Anfangswertfelder. Die so ermittelten Felder der unabhiangigen Varia-
blen werden der eingebundenen Tabelle iibergeben. Zur Einbindung der
Tabelle sind zwei spezialisierte Klassen entwickelt worden. Die Klasse
chemTable bietet eine Schnittstelle zu dem in diesem Kapitel beschriebe-
nen chemTable-Format. Neben diesem Format wird das am Engler-Bunte-

Institut entwickelte Format der adaptiven Tabellen unterstiitzt. Hier-
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7.3. Einbindung der Reaktionsmodelle

In Abhéngigkeit der iibergebenen unabhingigen Variablen werden die
abhingigen aktualisiert. Hierbei werden jedoch nur die zur Simulation
notwendigen Felder aktualisiert. Um dies zu garantieren, setzen die Re-
aktionsmodelle und thermodynamischen Modelle logische Schalter auf
die durch die Modelle benétigten Variablen. Der Ausleseschritt der che-
mischen Tabellen ist einer der zeitbestimmenden Schritte der Simulation.
Daher werden die Ausleseoperationen so gering wie moglich gehalten.
Das Auslesen der Tabelle erfolgt nur einmal pro Iterationsschritt und
nur fir die benodtigten Variablen. Die Kopplung des Reaktionsmodell
mit dem Stromungsfeld erfolgt nicht direkt {iber das tableChemistry-Ob-
jekt sondern tiber eine thermodynamische Schnittstelle. Der Name der
abstrakten Klasse, welche diese Schnittstelle zur Verfligung stellt, ist
tableThermo, welche zur Einbindung in die OpenFOAM-Struktur von der
OpenFOAM-Klasse basicThermo erbt. Die spezialisierten Klassen dieser
abstrakten Klasse besitzen ebenfalls eine Schnittstelle zur chemischen
Tabelle. Im Unterschied zum Reaktionsmodell erhilt das thermody-
namische Objekt jedoch die anhand der durch das Reaktionsmodell
aktualisierten unabhéngigen Variablen bestimmten abhéngigen Varia-
blen der Tabelle, die es benttigt die stoffbezogenen Grofen fiir den Loser
zur Verfligung zu stellen. Auch hier fordert das Objekt nur die benotig-
ten Felder von der Tabellenschnittstelle iiber einen logischen Schalter an.
Diese unterscheiden sich erneut je nach verwendetem thermodynami-
schen Modell. Die implementierten thermodynamischen Modelle sind
in Tabelle 7.2 zusammengefasst.

Nach der Aktualisierung der thermodynamischen und Transportgro-
Ben ist diese Iteration beendet und der Loser geht in die nachste Iteration.

Je nach Iteration oder Zeitschritt erfolgt die Ausgabe der Losungsfelder.
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7. Tabellierungsroutinen und numerische Loser

7.3.1. Spraysolver

Das Losungsschema der dispersen Phase ist in Abbildung 7.6 dargestellt.
Das Vorgehen unterscheidet sich je nach stationdrem oder instationdrem
Loser.

Fiir die Simulation instationédrer Stromungen wird die Klasse table-
Spray eingebunden. Sie verwaltet die einzelnen Tropfen-Cluster und ruft
die entsprechenden Funktionen zum Losen der Lagrange-Gleichungen
gemdfl den in Kapitel 4 beschriebenen Tropfenmodellen. Der Losungs-
algorithmus basiert auf der von OpenFOAM zur Verfiigung gestellten
Klasse dieselSpray, welche der Arbeit von Kralj [66] entspricht. Diese
wurde im Rahmen der Arbeit soweit modifiziert und iiberarbeitet, dass
sie mit den Schnittstellen der chemischen Tabelle kompatibel ist. Die
Integration der Transportgleichungen in der Lagrange-Formulierung
erfolgt explizit in der Zeit tiber den aktuellen Zeitschritt der Euler-Lo-
sung At hinweg. Die Startzeit ¢ = 0 ist hierbei bezogen auf den aktuellen
Zeitschritt der Simulation. Die Zeitintegration erfolgt fiir jeden der np
Tropfen-Cluster getrennt und das Programm beginnt eine Schleife tiber
alle momentan im System befindlichen Cluster. Fiir jeden dieser Cluster
wird zunéchst anhand der in Kapitel 4 eingefiihrten Gleichungen die Re-
laxationszeit bestimmt. Der aktuelle explizite Zeitschritt der Integration
wird dann bestimmt aus dem Minimum der Relaxationszeiten T, aller

berticksichtigten physikalischen Tropfenmodelle.
At; = min(t,) (7.3.1)

Dieser Zeitschritt wird nochmals entsprechend der Benutzereingabe in
eine Anzahl an ng,;, gleichgrofie Zeitschritte unterteilt. Hier wurden
in dieser Arbeit 10 Unterzeitschritte verwendet. Fiir diese Unterzeit-
schritte werden die Tropfentransportgleichungen nun explizit gelost und
hierbei die Beitrdge aller Tropfen-Cluster zu den Quelltermfeldern §;

aufsummiert.
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7.3. Einbindung der Reaktionsmodelle

Nach dem Lésen der Transportgleichungen werden die Fluktuationsge-
schwindigkeiten fiir die Dispersionsmodelle neu bestimmt. Diese bleiben
wiahrend dem Losen der Transportgleichungen konstant.

Nach den Transportgleichungen und der Aktualisierung der Fluktua-
tionsgeschwindigkeiten werden neue Tropfen-Cluster aufgegeben. Die
Anzahl an Clustern wird tiber die Benutzereingabe angegeben. Die ein-
zuspritzende Masse m ¢ pro Cluster der n¢ aufzugebenden Cluster ergibt
sich aus dem Fliissigkeitsmassenstrom n7; und dem aktuellen Zeitschritt.

Ame = - At (7.3.2)

nc

Jeder Cluster hat somit die gleiche Masse. Die Statistik der Tropfenvertei-
lung eines realen Sprays ergibt sich tiber den Tropfendurchmesser, dieser
wird nach einer durch den Anwender vorgegebenen Verteilungsfunktion
zufallsverteilt aufgegeben. Hier bietet OpenFOAM ein Reihe an Vertei-
lungsfunktionen an. Einspritzort, Richtung und Geschwindigkeit konnen
tiber Einspritzmodelle definiert werden. Das hier verwendete Einspritz-
modell wird an der verwendeten Stelle im Rahmen der Diskussion der
Randbedingungen noch eingefiihrt.

Als letzter Teilschritt der Integration erfolgt die Bestimmung des Se-
kundérzerfalls nach den in Kapitel 4.4 beschriebenen Gleichungen.

Der Ablauf der stationdren Simulation disperser Stromungen erfolgt
leicht verandert. OpenFOAM selbst besitzt keinen stationdren Tropfenlo-
ser. Der hier verwendete Algorithmus wurde im Rahmen dieser Arbeit
entwickelt und implementiert. Entsprechend dem FliefSbild des CFD-
Losers in Abbildung 7.5 werden dem Tropfenloser die aktuellen statio-
ndren Felder der Stromung tibergeben. Das Losen der Tropfen erfolgt
jedoch weiterhin mit einem Zeitintegrationsverfahren. Im Unterschied
zum instationdren Loser ist die Zeit jedoch losgelost vom Loser der kon-
tinuierlichen Phase. Die Integrationszeit t,,; wird per Benutzereingabe

vorgegeben und ist so gewdhlt, dass alle Tropfen in dieser Zeit entweder
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7. Tabellierungsroutinen und numerische Loser

verdunsten oder das Simulationsgebiet verlassen. Entsprechend dieser
Integrationszeit werden nun Cluster aufgegeben mit einer Masse von
Ame = Ltend. (7.3.3)
hc
Der eigentliche Losungsprozess erfolgt fast analog zur instationdren Stro-
mung. Auch hier wird der aktuelle Zeitschritt nach der kleinsten Relaxa-
tionszeit und einer Anzahl an Unterzeitschritten bestimmt. Hierbei wird
jedoch die Dispersion und der Sekundérzerfall nach jedem Unterzeit-
schritt bestimmt. Im Instationdren ist dies nicht notig, da die Integrations-
zeit At der dispersen Phase hier sehr klein ist (At ~ 1 - 1076...1-107?).
Die Losung erfolgt bis alle Cluster verdunstet sind oder das System
verlassen haben. Auch hier werden die Quellterme summativ tiber alle
Cluster bestimmt. Betrachten wir zum Beispiel die gesamt aufgegebene
Masse, so haben alle Cluster entsprechend ihrer Tropfenbahnen diese
Masse nach der Massenerhaltung in das Euler-Feld abgeben. Diese pro
Rechenzelle gemif$ der Diffusion verdunstete Masse geteilt durch die
Gesamtintegrationszeit t,,; ergibt den lokalen Massenquellterm, der
somit tiber die Integrationszeit wieder unabhédngig von der Anfangs auf-
gegebenen Gesamtmasse ist und nur durch den Fliissigkeitsmassenstrom
bestimmt ist. Hierbei bestimmen jedoch die tiber die Tropfenverteilungs-
funktion aufgegebenen Tropfendurchmesser die Tropfenbahnen. Um
iiber die Iterationen hinweg die Statistik moglichst gut abbilden zu kon-
nen werde die Quellterme der einzelnen Tropfeniterationen {iber alle

Iterationsschritte des stationdren Losungsprozesses hinweg gemittelt.

= 1

Si= Y Sin (7-3-4)
Der Index n entspricht der aktuellen Iteration. Um die Simulationszeit
kurz zu halten, sollte diese Mittlung jedoch erst begonnen werden, wenn
das Stromungsfeld bereits weitestgehend konvergiert ist. Hierdurch kon-

vergieren die Quellterme schneller, da die Koppelung von Gasphase und
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disperser Phase sich zwischen den Iterationen nicht mehr mafigeblich

andert.
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Eingabe AR | Ausgabe
Rand- und Ausgabe der
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Benutzereingabe
, FUPTaTy
tableChemistry i ! bl Sl ;
1 | ableSprayi
= flameletRAS ! I
« jpdfRAS : : steadyTableSpray
= jpdfLES : Aktualisierung der Spray- \ o
= jpdfLESvarianceTransport | Quellen (optional) E Lagrangian-Loser der
= jpdfRASradiation ! I ! dipsersen Phase
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Abbildung 7.5.: Schema der Einbindung der Reaktionsmodelle und Ta-

bellen in den numerischen Losungsalgorithmus
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7.3. Einbindung der Reaktionsmodelle in der numerischen Liser

Fordert alle mittleren Konzentrationen der Ge-
mischkomponenten von der Tabelle an. Die
Transportgréfien und thermodynamischen Zu-
speciesTable- standsgrofsen werden tiber die schon zur Tabel-
Thermo lierung verwendeten Korrelationen der Trans-
portgroflen und thermodynamischen Zustands-
groflen im Chemkin-Format aus den mittleren

Konzentrationen bestimmt.

Fordert direkt die zur Stromungssimulation be-
notigten mittleren Transportgrofien und thermo-
dynamischen Zustandsgrofien von der Tabelle an.
hTableThermo Es werden keine Konzentrationen aus der Tabel-
le benoétigt. Zuséatzlich wird die Temperatur aus
der Enthalpie iterativ bestimmt. Die Enthalpie

fordert das Objekt vom Reaktionsmodell an.

Im Prinzip wie hTableThermo nur wird die Tem-
peratur direkt aus der Tabelle gelesen. Hierdurch
adiabaticTable-  ist die Temperatur und gekoppelt die Dichte nur
Thermo von den unabhédngigen Variablen des Transport-
modelles abhidngig. Dies ist eine sehr stabile Me-

thode kompressible Stromungen anzurechnen.

Tabelle 7.2.: Beschreibung der implementierten thermodynamischen Mo-
delle
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tableSpray | steadyTableSpray

Stationarer Lagrangian-
Loser der dipsersen
Phase

Instationdrer Lagrangian-
Loser der dipsersen
Phase

Einspritzen der Tropfen ]

Bestimmung der ’

b

Relaxationszeiten und des
aktuellen Zeitschrittes = At;

‘ Bestimmung der ’

Relaxationszeiten und des
aktuellen Zeitschrittes = At;

Loésen der @

Tropfentransportgleichungen

)

!

[ Dispersion der Tropfen ]
|

Sekundérzerstaubung

n=1.n,

N

[ Dispersion der Tropfen ] _ |
Losen der

—| Tropfentransportgleichungen

[ Einspritzen neuer Tropfen ]

[ Sekundéarzerstaubung

I

-

Abbildung 7.6.: Schema des instationdren und stationdren Spray-Losers
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Die Integration der chemischen Tabellen ist der zeitaufwéandigste Schritt
der Erzeugung chemischer Tabellen fiir die Simulation reagierender,
turbulenter Stromungen mittels eines Verbundwahrscheinlichkeitsan-
satzes. Ziel der Integration ist es bei hinreichender Genauigkeit einen
groflen Datensatz in angemessener Zeit zu integrieren. Hierbei ist die
Zeit und Genauigkeit mafigeblich vom verwendeten Integrationsalgo-
rithmus (siehe Kapitel 6.2.2) und der Gitterauflosung der integrierten
Tabelle abhdngig. Ehe die Ergebnisse der Simulationen gezeigt werden,
wird in diesem Kapitel die Genauigkeit der Integration dargestellt. Im
Folgenden sollen hierzu die Parameter der Integrationsalgorithmen aus
Kapitel 6 auf ihren Einfluss auf Integrationszeit und Genauigkeit unter-
sucht werden. Als Vergleichsmaf$ wird die relative Abweichung einer
tabellierten Grofie ¢ zu einem Referenzwert ¢, verwendet. Als Referenz
dient jeweils die Tabelle mit der hochsten zu erwartenden Genauigkeit.

Fiir die relative Abweichung bzw. den Fehler gilt:

Fp = $—9r (8.0.1)

¢r

Zur Bewertung der Integration werden zwei Grofien hinzugezogen, der

maximale Fehler Fy 5y und der mittlere Fehler 1:"4,. Fiir den maximalen
Fehler einer Grofie ¢ gilt mit dem lokalen Fehler Fy nach Gleichung
(8.0.1):

Fp,max = max (Fyp) (8.0.2)

127



8. Validierung der Tabellenintegration

Der mittlere Fehler der gesamten Tabelle ergibt sich durch Mittlung zu

- 1
Hier ist N die Anzahl an Stiitzstellen der Tabelle. Die Genauigkeit der
Tabellen wird im Folgenden {iber die Ubereinstimmung oder auch Kon-
sistenz der Tabellen bezogen auf die Referenz dargestellt. Die Konsistenz

bestimmt sich aus dem Fehler durch

Als Eingangstabelle fiir die Integration wurde eine Flamelet-Tabelle
mit 200 Stiitzstellen fiir den Mischungsbruch f und 14 Stiitzstellen fiir
die stochiometrische Dissipationsrate )s+ verwendet. Die Flamelet-Ta-
belle wurde fiir die Verbrennung eines Wasserstoff/Stickstoff -Gemischs
in reinem Sauerstoff erzeugt und beinhaltet 25 Variablen. Integriert
werden jeweils alle Variablen der Eingangstabelle. Das Gitter der Aus-
gangstabelle hat 50 Stiitzstellen fiir den mittleren Mischungsbruch f, 15
fiir die Varianz des Mischungsbruchs 17'2 und wie die Eingangstabelle
ebenfalls 14 fiir die stochiometrische Dissipationsrate ;. Die Tabellen-
auflosung umfasst somit 10500 Gitterpunkte. Fiir die Erstellung der
Tabelle sind 262500 Integrationen nétig. Die in den Simulationen ver-
wendeten Tabellen haben noch z.T. eine deutlich hohere Aufldsung.
Hier ist gezielt aufgrund der hohen Integrationszeit eine Tabelle mit
kleiner Gitterauflosung gewéahlt worden. Weiterhin wird nur tiber den
Mischungsbruch integriert. Dies ist notwendig, um eine Parameterstudie
zu ermoglichen. Die Integrationszeit einer Tabelle mit Mischungsbruch
und Reaktionsfortschritt kann mehrere Tage benttigen und ist daher fiir
eine Parameterstudie ungeeignet. Anhand einer Parameterstudie werden
im Folgenden die Parameter der Integrationsalgorithmen hinsichtlich
ihres Einflusses auf die Dauer der Integration und ihrer Genauigkeit

untersucht.
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8.1. Einfluss der Paramter der Integration nach

Liu et al.

Die einzigen variablen Parameter der Integration des Liu Algorithmus
sind die Anzahl an Stiitzstellen in den logarithmischen Intervallen 7,
so wie die Anzahl an Stiitzstellen im linearen Intervall 7;,. Die Anzahl an
Stiitzstellen wurde in beiden Bereichen von 1 bis 40 variiert. Als Abstand
zu den Rindern, welcher das Teilintervall definiert, in welchem der
Integralwert direkt aus der kumulativen Verteilungsfunktion bestimmt
wird, wird wie von Liu vorgeschlagen ein Abstand von § = 1-107°

gewahlt.
In Abbildung 8.1(a) ist fiir die Beurteilung der Genauigkeit und der

Integrationszeit exemplarisch die Konsistenz der Temperatur in Bezug
auf die Tabelle mit der hochsten Anzahl an Stiitzstellen tiber der Anzahl
an Stiitzstellen 1, und 1,4 aufgetragen und in Abbildung 8.1(b) die zu-
gehorigen Integrationszeiten. In den Tabellen 8.1 und 8.2 sind die Werte
des mittleren Fehlers, des maximalen Fehlers und der Integrationszeit

aufgefiihrt.

Fiir die Variation der Anzahl an Stiitzstellen im linearen Bereich wur-
den die Anzahl an Stiitzstellen im logarithmischen Bereich auf 10 gesetzt
und konstant gehalten. Als Referenz fiir die Berechnung des Fehlers
wird die Integration mit 40 Stiitzstellen verwendet. Der Tabelle 8.1 kann
entnommen werden, dass bereits ab einer Anzahl von 10 Stiitzstellen
der mittlere Fehler kleiner 1% ist. Er betragt 0,02%. Wird die Anzahl an
Stiitzstellen auf 20 erhoht, fallt auch der maximale Fehler auf 0,4 und ist
somit kleiner 1% Prozent. Betrachtet man die Integrationszeit in 8.1(b),

so sieht man, dass diese linear mit der Anzahl an Stiitzstellen ansteigt.

Fiir die Variation der Anzahl an Stiitzstellen im logarithmischen Be-

reich wurden die Anzahl an Stiitzstellen im linearen Bereich konstant
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Abbildung 8.1.: Normierte Ubereinstimmung und Integrationszeit auf-
getragen tiber der Anzahl an Stiitzstellen im linea-

ren/logarithmischen Bereich des Integrationsintervalls

auf 10 gehalten. Als Referenz dient auch hier der Fall mit 40 Stiitzstellen.
Wie Tabelle 8.2 enthommen werden kann, ist der mittlere Fehler bereits
bei einer Anzahl von 5 Stiitzstellen pro Intervall mit 0,3 kleiner als 1%
in Bezug zur Referenztabelle. Erhoht man die Anzahl an Stiitzstellen
auf 10, so sinkt auch der maximale Fehler unter 1%. Da die Liu-Integra-
tion 10 logarithmische Intervalle und nur einen linearen besitzt, steigt
die Gesamtanzahl an Stiitzstellen mit der Anzahl an Stiitzstellen pro
logarithmischem Intervall 1,, deutlich stirker an. Demnach steigt auch
die Integrationszeit deutlich starker mit der Anzahl an Stiitzstellen pro
logarithmischem Intervall, als im linearen Bereich. Dies ist deutlich in
Abbildung 8.1(b) zu sehen. Der Anstieg ist dabei weiterhin linear.

Der optimale Parametersatz wurde anhand dieser Ergebnisse auf

nog = 10 und ny;, = 20 festgelegt.
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Min [7] ”log[f] FT [%] FT max [%] tint[s]
1 10 28.2 73.9 16.66
5 10 1.4 33.8 17.3
10 10 0.2 3.5 18.1
20 10 0.02 0.4 19.7

Tabelle 8.1.: Ergebnis der Variation der Stiitzstellen im linearen Bereich

Min[—] nlog[_] Fr(%] Frmax[%]  tin[s]
10 1 17.7 149.7 4.3
10 5 0.3 1.6 10.5
10 10 0.07 0.4 18.1
10 20 0.01 0.08 33.6

Tabelle 8.2.: Ergebnis der Variation der Stiitzstellen im logarithmischen
Bereich

8.2. Einfluss der Parameter der Romberg-

Integration

Die Romberg-Integration hat zwei Parameter, den Abstand zu den Inte-
grationsrdndern 6 und die Genauigkeit der Integration €. Beide werden
logarithmisch in einem Bereich von 1-10~! bis 1 10~° variiert.

In Abbildung 8.2(a) ist der Verlauf der Konsistenz der integrierten
Tabellen zur Referenz als Funktion des Abstandes zu den Integrations-
randern ¢ und der Genauigkeit € dargestellt. Abbildung 8.2(b) zeigt den
Verlauf der Integrationszeit tiber diesen Parametern. In den Tabellen 8.3
und 8.4 sind die Werte des mittleren Fehlers, des maximalen Fehlers und
der Integrationszeit tabellarisch aufgefiihrt.

Fiir die Variation der Integrationsgenauigkeit € wird der Randabstand
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Abbildung 8.2.: Normierte Ubereinstimmung und Integrationszeit auf-
getragen tiber der Anzahl an Stiitzstellen im linea-

ren/logarithmischen Bereich des Integrationsintervalls

konstant auf § = 1- 1073 gehalten. Ab einer Genauigkeit von € = 1-10~*
fallt der mittlere Fehler unter 1% auf 0,36% der maximale Fehler betragt
jedoch 13,1%. Wird die Genauigkeit weiter auf € =1 - 10~ erhsht, sinkt
der maximale Fehler auf 7, 66%. Hierbei steigt jedoch die Integrationszeit
um ungefdhr das sechsfache von 91, 5s auf 559, 2s. Eine weitere Erhohung
der Integrationsgenauigkeit fithrt zu unpraktikablen Integrationszeiten.

Fiir die Variation des Randabstandes 6 wird die Integrationsgenauig-
keit konstant auf € = 1-10~° gehalten. Bereits ab einem Randabstand
von 1-1072 sinkt der mittlere Fehler unter 1% auf 0,47%. Ab einem
Randabstand von 1-10% liegt der maximale Fehler mit 1,36% in der
Groflenordnung 1%. Eine weitere Verringerung des Randabstandes auf
11072 fithrt zu einer ungefihr 53-fach hoheren Integrationszeit, wel-
che wiederum zur Integration grofierer Tabellen nicht anwendbar ist.

Der optimale Parametersatz der Romberg-Integration wird daher auf
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€[] o[- Fr([%] Frmax[%]  tints]
1-1072 1-1073 71.8 969.4 3.7
1-1073 1-1073 5.7 29.2 17.1
1-107* 1-1073 0.36 13.1 91.5
1.-107° 1.1073 0.02 7.66 559.2

Tabelle 8.3.: Ergebnis der Variation der Toleranz €

§=1-10"%unde=1-10"° gesetzt.

e[ 5[] Frl%]  Frmal%] tinds)
1-107° 1-1071 8.3 135.1 5.5
1-107° 1-1072 0.47 9.05 9.4
1-107° 1.1073 0.06 7.5 380
1-107° 1-1074 0.022 1.36 474.2
1-107° 1-107° 0.012 1.32 25344.6
Tabelle 8.4.: Ergebnis der Variation des Randabstands &

8.3. Vergleich der Integrationsmethoden

Zum Vergleich der Romberg-Integration mit dem Verfahren nach Liu et

al. sind in Abbildung 8.3(a) und 8.3(b) erneut exemplarisch die Verldufe

der Temperatur und der Bildungsenthalpie fiir verschiedene Mischungs-

bruchvarianzen ]?72 tber dem Mischungsbruch dargestellt. Die stochio-

metrische Dissipationsrate betragt xs = 5,5%. Die Linien zeigen den

Verlauf anhand der Integration mit dem Verfahren nach Liu et al., die
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Symbole zeigen die mit dem Romberg-Verfahren erhaltenen Ergebnisse.
In beiden Féllen wurde der in den vorherigen Kapiteln beschriebene

optimale Parametersatz verwendet (siehe Tabelle 8.5).

Romberg-Verfahren Liu-Verfahren
€ 1-107° Nlin 20
b 1-10~4 Miog 10

Tabelle 8.5.: Optimaler Parametersatz des Verfahrens nach Liu et al. und

des Rombergverfahrens

Das Verfahren nach Liu et al. ist wie Tabelle 8.6 enthommen werden kann,
bei einem mittleren Fehler von 0, 21% bezogen auf die mit dem Romberg-
Verfahren ermittelte Tabelle, ungefahr um den Faktor 24 schneller als
das Verfahren nach Romberg. Zur Erstellung integrierter, chemischer
Tabellen wird demnach das Verfahren nach Liu et al. verwendet, wiah-
rend das Verfahren nach Romberg als Referenz zur Uberpriifung der
Integration nach Liu dient, da es durch die Integrationsgenauigkeit e
eine direktes Maf dieser besitzt.

Fr[%] Frmax[%]  tint(Liu/Romberg)|[s]
0.21 3.46 19.7/474.2

Tabelle 8.6.: Vergleich der Romberg-Integration mit der Integration nach

Liu et al.

Somit stellt das Verfahren unter Verwendung des Integrationsalgorith-

mus nach Liu et al. eine Moglichkeit dar, mit den oben genannten
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Parametersétzen, die Integration der Tabellen in einer ausreichenden
Genauigkeit um ein Vielfaches schneller durchzufiihren, als mit dem
Romberg-Verfahren. Da das Verfahren jedoch auf die Integration der
B-Verteilungsfunktion beschrankt ist, muss zur Integration einer Gaufs-
verteilung das Romberg-Verfahren verwendet werden. Hierfiir stellt
der oben ermittelte Parametersatz einen guten Kompromiss zwischen
Genauigkeit und Schnelligkeit dar.
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Abbildung 8.3.: Vergleich des Verlaufs der Temperatur und der Dissi-
pationsrate tiber dem Mischungsbruch fiir unterschied-
liche Mischungsbruchvarianzen fiir 10 (Symbole) und
100 (Linien) Stiitzstellen in den linearen Intervallen der
B-Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion bei einer stochio-
metrischen Dissipationsrate von xs = 5, 5%. Die Linien
zeigen das Ergebnis der Integration mit dem Verfahren

nach Liu et al., die Punkte die des Romberg-Verfahrens.
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9. Modellflammen

Bevor im néchsten Kapitel technische Flammen besprochen werden,
soll zundchst in diesem Kapitel der Einfluss des Modellsystems fiir
Reduktion der Chemie sowie der Tabellierung anhand von Modellflam-
men diskutiert werden. Die hier verwendeten Modellflammen zeichnen
sich vor allem durch zwei Eigenschaften aus, sie reduzieren das Model-
lierungsproblem weitestgehend auf die Reaktionsmodellierung durch
meist einfache Stromungen und besitzen numerisch klar zu beschreiben-
de Randbedingungen. Weiterhin erfiillen sie auch die zur Herleitung des
Reaktionsmodells getroffenen Annahmen, um Teilprobleme zu untersu-
chen. Eine solche Flamme ist die im ndchsten Abschnitt besprochene h3-
Flamme. Sie ist eine Diffusionsfreistrahlflamme, welche unter anderem
dadurch gekennzeichnet ist, dass die im Flamelet-Modell getroffene
Annahme der im Vergleich zu den Mischungszeitmaflen kurzen Reakti-

onszeitmafSe entspricht.

Die zweite diskutierte Flamme, die Cabra-Flamme, ist eine stark tur-
bulente, durch einen heifsen Abgasbegleitstrom geziindete, abgehobene
Freistrahlflamme. Im Gegensatz zur h3-Flamme sind hier die chemischen

Zeitmafle im Vergleich zu den Mischungszeitmaflen nicht mehr klein.

Im Folgenden werden die Reduktionsmethoden jeweils an beiden
Modellflammen untersucht, in wieweit sie die beiden Extremfille be-

schreiben konnen.
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9. Modellflammen

9.1. Diffusionskontrollierte Freistrahlflamme
(h3)

Eine stabil brennende, turbulente, nicht abgehobene Diffusionsfreistrahl-
flamme, wie sie in Abbildung 9.1(a) gezeigt wird, ist in ihrer Reaktion
hauptsédchlich durch die turbulente Mischung von Brennstoff und Luft
dominiert. Die reaktionskinetischen Zeitmafse sind klein im Vergleich zu
den Zeitmafien der turbulenten Mischung. Die hier untersuchte Flam-
me wurde von Pfuderer et al. [96] vermessen und untersucht. Durch
die Verwendung von 3D-LDV und Raman-Spektroskopie wurde ein
umfangreicher Datensatz geschaffen, der neben den sowohl Favre- als
auch Reynolds-gemittelten Groflen auch die Fluktuationsgrofien der
Geschwindigkeits- und Mischungskomponenten beinhaltet. Pfuderer
beschreibt in seiner Publikation [96][30] zwei Flammen, die sogenannten
h1- und h3-Flammen. Die hier untersuchte Flamme ist die h3-Flamme.
Sie ist eine Freistrahlflamme mit Wasserstoff als Brennstoff. Der Brenn-
stoff wird mit 50 Volumenprozent N; verdiinnt durch ein Rohr mit einem
Durchmesser von 8 mm in eine parallele Luftstromung (Coflow) einge-
blasen. Der Coflow hat einen Durchmesser von 14,8 cm und ist nicht
eingeschlossen. Die mittlere Austrittsgeschwindigkeit des Freistrahls
betrdgt 34,8 2. Der Freistrahl hat am Austritt eine Reynolds-Zahl von
10.000 und ist somit voll turbulent. Das Brennstoffrohr ist ausreichend
lang, um eine voll ausgebildete, turbulente Rohrstromung am Austritt
zu erhalten. Der Coflow hat eine mittlere Geschwindigkeit von o,2 %.
Diese Daten der h3-Flamme sind in Tabelle 9.1 zusammengefasst.

Die Gemischzusammensetzung des reinen Oxidators, welcher durch
einen Mischungsbruch von f = 0 beschrieben wird, entspricht dem
Gemischzustand der umgebenden Luft, die als technische Luft beschrie-

ben wird. Die Gemischzusammensetzung des reinen Brennstoffes, tiber
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9.1. Diffusionskontrollierte Freistrahlflamme (h3)

einem Mischungsbruch von f = 1 definiert, entspricht dem des tiber das

Rohr eintretenden H,/Np-Gemisches.

In Abbildung 9.1(b) ist die zur Simulation verwendete Geometrie abge-
bildet. In dieser Abbildung ist das Brennstoffrohr nur zur Verdeutlichung
abgebildet. In der Simulation tritt das Hp/Np-Gemisch direkt am Ende
des Rohres in das Rechengebiet ein. Hierbei wird von einer voll ausgebil-
deten Rohrstromung ausgegangen und so das entsprechende Geschwin-
digkeitsprofil und die Turbulenzdaten aufgegeben. Der den Freistrahl
umgebende Coflow tritt {iber eine Kreisflache mit einer konstanten Ge-
schwindigkeit von o,2 % ein. Vom &dufSeren Rand des Coflows bis zu
einem Radius von r/ d]'gt = 30 ist der Coflow von einem Freistrahlrand
umgeben. Seitlich wird die Geometrie ebenfalls von einem Freistrahlrand
begrenzt. Der Abstand dieser Freistrahlrander ist so gewahlt, dass tiber
die gesamte Hohe von //dj; = 80 eine Nullgradienten-Randbedingung
anwendbar ist. Nach oben ist die Geometrie durch einen Ausstromrand

begrenzt.

Re [-] 10.000
Uiet [7] 34,8

Uco [%2] 0,2

djer [mm] 8 mm
dco [mm] 148 mm
X(H2) [5ie]] 05

Tabelle 9.1.: Daten der h3-Flamme
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Quelle: National Energy Technology La-

boratory

Abbildung 9.1.: Abbildung einer diffusionskontrollierten Wasserstoff-
Freistrahlflamme (links) und Skizze des numerischen

Rechengebiets fiir die Simulation der h3-Flamme (rechts)

9.1.1. Numerisches Rechengitter und Randbedingungen

Numerisches Gitter

Abbildung 9.2 zeigt das zur RANS-Simulation verwendete Rechengitter.
Das Gitter beschreibt ein 3°-Segment der in Abbildung 9.1(b) beschrie-
benen Geometrie. Hierbei wird die Rotationssymmetrie der Flamme
verwendet, um den numerischen Aufwand zu reduzieren. Fiir die Sym-

metrieflichen wird eine periodische Randbedingung verwendet. Das
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9.1. Diffusionskontrollierte Freistrahlflamme (h3)

Brennstoffrohr ist nicht simuliert und die Stromung wird als paraboli-
sche, turbulente Rohrstromung direkt am Rohraustritt aufgegeben.

Die Gitterauflosung betrédgt in radialer Richtung 20 Elemente fiir das
Brennstoffrohr, 60 Elemente fiir den Coflow und 44 Elemente fiir den
unteren Freistrahlrand. Die axiale Auflosung umfasst 240 Elemente. In
Rotationsrichtung betrédgt die Gitterauflosung 1 Element. Das Gitter hat
eine gesamte Auflosung von 29760 Zellen. Es besteht bis auf die Ro-
tationsachse aus hexaedrischen Zellen. Die Rotationsachse besteht aus
Prismen. Die grofite Zelle hat eine Lange von 8,3 mm. Das Rechengebiet
fiir die LES-Simulation entspricht dem Rechengebiet der RANS-Simula-
tion (siehe Abbildung 9.1(b)). Es hat ebenfalls einen Durchmesser von
D/dj, = 60 und eine Hohe von h/dj,; = 80. Auch hier wird das Rohr
nicht modelliert und die Strémung tritt direkt am Austritt des Rohres
in das Rechengebiet ein. Durch die Dreidimensionalitat der turbulenten
Stromung kann die Simulation mittels LES — die LES Iost die grofiska-
ligen Wirbel auf — nicht auf einem periodischen Gitter wie zur Losung
der RANS-Simulationen erfolgen. Daher wird zur LES-Simulation die
volle dreidimensionale Geometrie verwendet. Weiterhin bedarf es fiir
eine gute LES-Rechnung eines feinen Rechengitters, um den gefilterten
Anteil der Losung klein zu halten.

Das Rechengitter hat 2,5 Millionen Gitterelemente, die ausschliefSlich
aus hexaedrischen Zellen bestehen. Die kleinste Zelle hat eine Lange von
0,4 mm, die langste eine Ldnge von 7 mm. Das grofite Langenverhiltnis
zweier Zellen betrdgt 20, der grofste Wachstumsfaktor zweier Zellen ist

2.
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Abbildung 9.2.: Numerisches Gitter zur Simulation der h3-Flamme unter
Verwendung der Reynolds-gemittelten Navier-Stokes-
Gleichung
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9.1. Diffusionskontrollierte Freistrahlflamme (h3)

Randbedingungen

Fiir die turbulente Rohrstromung wird ein parabolisches Stromungs-

profil aufgegeben, das sich tiber die folgende Beziehung bestimmen

lasst:
n
r
u(r) = Umax <R15t> . (9.1.1)
Der Exponent 7 ist leicht abhéngig von der Reynoldszahl [54]
n= % Re ~ 10°
n= % Re ~ 10°

Die maximale Geschwindigkeit 1,4, der parabolischen Geschwindigkeit
auf der Achse ergibt sich zu

Umax  (n+1) (n+2)
= > . (9.1.2)

u jet

Hier ist u;,; die mittlere Geschwindigkeit der Rohrstrémung aus Tabelle

9.1. Fiir die h3-Flamme wurde ein Exponent von 1/7 fiir die turbulente

Rohrstromung gewdhlt. Fiir die maximale Geschwindigkeit auf der
Achse erhélt man somit ., = 42,617

Die turbulente Intensitét einer Rohrstromung kann durch eine Korrela-

tion abgeschitzt werden:
_1
I= O,16Redh8 (9.1.3)

Rey, ist die mit dem hydraulischen Durchmesser gebildete Reynolds-
Zahl. Fur das turbulente Langenmafl wird der folgende Zusammenhang
angenommen:

Iy = 0.07d,, (9.1.4)

In Tabelle 9.2 sind die Randbedingungen der Stromungsgleichungen
angegeben. Tabelle 9.3 zeigt die Randbedingungen der Transportglei-
chungen der Reaktionsmodelle fiir die h3-Flamme. Fiir das Flamelet-

Modell entfillt die Transportgleichung des Reaktionsfortschritts. Die
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9. Modellflammen

Rand u[m/s) p[bar] k[m?/s%]  e[m?/s%

. Gleichung
Rohraustritt 911 Vup=0 3,6 2004,37
Coflow 0,2 Vap=0 4-107° 1,8-10*
Freistrahlrand Vauu =0 Prot =1 Vuk =0 V.e=0
Auslass Vauu=0 Prot =1 Vik=0 V.e=0

Tabelle 9.2.: Randbedingungen der Stromungsgrofien zur RANS-Simul-

ation der h3-Flamme

Dissipationsrate ergibt sich algebraisch aus dem Mischungsbruchfeld
(siehe Gleichung 5.4.27) und bedarf keiner Transportgleichung.

Die Bestimmung des Stromungsprofils und der Turbulenzdaten - tur-
bulente Intensitdt und turbulentes Léngenmaf3 - auf den Randern erfolgt
fiir die LES-Simulationen analog zu den RANS-Rechnungen (siehe Ka-
pitel 9.1.1). Um korrelierte turbulente Strukturen am Rohraustritt zu
erzeugen, wurde ein digitales Filterverfahren nach Klein et al. verwen-
det [64]. In Tabelle 9.4 sind die Randbedingungen der LES-Simulation

zusammengefasst.
Rand f F'/Z c "2
Rohraustritt 1 o} o} o]
Coflow o o o} o}
Freistrahlrand 0 0 o o}
Auslass Vaf =0 Vuf2=0 Vye=0 V2=

Tabelle 9.3.: Randbedingungen der Grofien der Reaktionsmodellierung
zur RANS-Simulation der h3-Flamme
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Rand ulm/s plbar] f c
. Gleichung
Rohraustritt Vap=0 1 0
9.1.1
Coflow 0,2 Vaup =0 0 0
Freistrahlrand Vauuu=0 Prot =1 0 o}
Auslass Vauu=0 Prot =1 Vauf =0 Vauc=0

Tabelle 9.4.: Randbedingungen der LES-Simulation der h3-Flamme

9.1.2. Loser und Diskretisierung

Als Loser wurde das in Kapitel 7 beschriebene Programm mit dem
flameletRAS Modell fiir die Flamelet-Simulationen und dem jpdfRAS-
Modell fiir die JPDF-Simulationen verwendet. Als Diskretisierungssche-
ma der Divergenzterme wurde das von Jasak [52] entwickelte Gamma-
Schema verwendet, welches ein Blend zwischen Upwind- und zentralen
Differenzen darstellt. Dieses Schema ist ein NVD-Typ (Normalized Va-
riable Diagramm) Diskretisierungsschema, welches tiber ein lokales
Stabilitdtsmafs den Blendfaktor fiir die Diskretisierung bestimmt. Zur
Losung des numerischen Gleichungssystems wurde ein (bi)-prakondi-
tioniertes Konjugierte-Gradienten-Verfahren verwendet. Als Vorkondi-
tionierer wurde fiir die zu 16sende Druckgleichung eine unvollstandige
Cholesky-Zerlegung verwendet. Die Vorkonditionierung der restlichen
Gleichungen erfolgt tiber eine unvollstandige LU-Zerlegung. Eine gu-
te Einfithrung in numerische Losungsverfahren fiir CFD-Simulationen
findet sich in [25].

Als Reaktionsmodell fiir die LES-Simulationen findet das jpdfLES-
Modell Anwendung, welches die Subgrid-Fluktuationen algebraisch
modelliert. Die Losung des linearen Gleichungssystems erfolgt iiber ein

von Hvroje et al. fiir LES-Simulationen entwickeltes (bi)-prakonditio-
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9. Modellflammen

niertes Konjugierte-Gradienten-Verfahren [51]. Dieses Verfahren ist ein
Multigrid-Verfahren, als Smoother wurde da Gauf3-Seidel-Verfahren ver-
wendet. Zur Diskretisierung der Konvektionsterme wurde ein gefiltertes
zentrales Differenzenverfahren verwendet. Dieses wurde speziell fiir
LES-Simulationen entwickelt, um die numerischen Instabilititen durch
eine Filteroperation zu dampfen und ist ein Diskretisierungsverfahren
zweiter Ordnung [2]. Die Losung der LES erfolgt instationdr mit einem
Zeitschritt von 3 - 10~°s, was einer maximalen Courant-Zahl von ~ 0.2

entspricht.

9.1.3. Chemische Tabelle

Flamelet-Tabelle

Die Tabellierung der Chemie erfolgt fiir das Flamelet-Modell iiber die
Gegenstromdiffusionsflamme (siehe Kapitel 5.2.3). Der verwendete Me-
chanismus der Wasserstoffverbrennung ist dem Chemkin-Programmpa-
ket [59] entnommen. Der Mechanismus beinhaltet 23 Reaktionen mit
11 Komponenten. Die Temperaturkontur der chemischen Tabelle ist in
Abbildung 9.3 abgebildet. Die Tabelle besteht aus 18 Gegenstromdiffu-
sionsflammen. Eine globale Streckungsrate von ay = 4600% fiihrt zum
Quenchen der Wasserstoffflamme. Dies entsprach einer stochiometri-
schen Dissipationsrate von s ~ 1700%. Die Tabelle hat eine Auflésung
von 200 gleichverteilten Stiitzstellen fiir den Mischungsbruch.

Als Verteilungsfunktion fiir den Mischungsbruch wurde die S-Vertei-
lung gewahlt und eine Auflésung von 30 Stiitzstellen in der Mischungs-
bruchvarianzrichtung. Die Verteilung der Stiitzstellen der Mischungs-
bruchvarianz erfolgt exponentiell mit einem Exponenten von o,5. Inte-
griert wurde die Tabelle mit Hilfe des Algorithmus nach Liu et al. (siehe
Kapitel 6.2.2.2).
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T [K] I .
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r
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Abbildung 9.3.: Aus Gegenstromdiffusionsflammen erstellte chemische

Tabelle fir die Simulation der h3-Flamme

Tabellen auf Basis eines Reaktionsfortschritts

Als Reaktionsmechanismus wird ebenfalls der fiir die Gegenstromflam-
me verwendete Mechanismus des Chemkin-Programmpakets [59] ver-
wendet. In Abbildung 9.4 ist der Verlauf der Temperatur der chemischen
Tabellen dargestellt. Abbildung 9.4(a) zeigt die tiber homogene Reaktor-
rechnungen reduzierte Chemie, wahrend Abbildung 9.4(b) das Ergebnis

der Reduktion tiber laminare planare Vormischflammen darstellt.

Der Verlauf der Temperatur zeigt nur eine leicht erhohte Temperatur im
Fall der laminaren Vormischflammentabelle in Richtung des Frischgases
(c — 0) aufgrund des fiir die Simulation der Vormischflamme bertick-
sichtigten Energietransports. Dies ist der in Kapitel 6.1.2 beschriebene
Transport von Warme aus der Reaktionszone (¢ — 1) in die Vorwarm-
zone (¢ — 0). Die hierdurch erhohte Reaktionsrate, welche der Grund
ftr die anhand Gleichung (6.1.3) diskutierte Erhohung der Flammen-
geschwindigkeit mit der Warmeleitfahigkeit ist, ist jedoch anhand des
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9. Modellflammen

Vergleichs der Kontur der Reaktionsraten in Abbildung 9.5 deutlich zu
erkennen. Aufgrund der Vorwdrmung kommt es zu einer erheblichen
Erhohung der Reaktionsrate um ~ 20 % im Maximum und in Richtung

des Frischgases.
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|\

0.2

0.6 0.8

0.2

0.8

0.4 0.4 0.6
I ]

(a) Homogener Reaktor (b) Planare Laminare Vormischflamme

Abbildung 9.4.: Kontur der Temperatur der chemischen Tabellen fiir die
Simulation der h3-Flamme (Y. = Yp,0)

Die Anzahl an Stiitzstellen des Mischungsbruchs betrégt fiir den homo-
genen Reaktor 97. Die Stiitzstellen wurden so gelegt, dass die Anderung
der adiabatischen Verbrennungstemperatur zwischen zwei Stiitzstellen
kleiner 75 K ist. Im Falle der laminaren Vormischflamme reduziert sich
die effektive Anzahl an Stiitzstellen durch die Ziindgrenzen auf 59. Die
numerischen Ziindgrenzen des Mischungsbruchs betrugen 0,135 auf
der mageren Seite sowie 0,666 auf der fetten. Das Ergebnis der Rech-
nung fiir einen Mischungsbruch wird nach der Transformation von

der Zeit bzw. Ortskoordinate in die Reaktionsfortschrittskoordinate auf
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(a) Homogener Reaktor (b) Planare Laminare Vormischflamme

Abbildung 9.5.: Kontur der Reaktionsrate des Reaktionsfortschritts der

chemischen Tabellen fiir die Simulation der h3-Flamme
(YC = YHzO)

200 gleichverteilte Stiitzstellen fiir den Reaktionsfortschritt interpoliert.
Als charakteristische Variable fiir den Reaktionsfortschritt wurde der
Massenbruch an Wasser verwendet.

Als Verteilungsfunktion fiir den Mischungsbruch und Reaktionsfort-
schritt wurde die -Verteilung gewdhlt. Die Verteilung der Stiitzstellen
der Mischungsbruchvarianz erfolgt - wie zur Tabellierung tiber die Ge-
genstromdiffusionsflamme - exponentiell mit einem Exponenten von
0,5, die Stiitzstellen der Reaktionsfortschrittvarianz werden gleichverteilt.
Integriert wurde die Tabelle mit Hilfe des Algorithmus nach Liu et al.

(siehe Kapitel 6.2.2.2).

149



9. Modellflammen

9.1.4. Ergebnisse der RANS-Simulationen

In diesem Kapitel werden die Ergebnisse diskutiert, die unter Verwen-
dung der Reynolds-gemittelten Navier-Stokes Gleichung erhalten wur-
den. Nach der Beschreibung der numerischen Parameter werden zu-
ndchst anhand des Flamelet-Modells die Abhéngigkeiten der Flamme in
Bezug auf die Tabellenauflosung, sowie der Modellierung der Turbulenz-
und Mischung gezeigt. Anschlieffend werden die Ergebnisse vorgestellt,
die mit einer durch den homogenen Reaktor und der Vormischflam-
me reduzierten Chemie durch das Modell der Reaktionsmodellierung
auf Basis eines Reaktionsfortschritts und einer Verbundwahrscheinlich-
keitsdichtefunktion — im Folgenden JPDF-Modell genannt — simuliert
wurden. Es wird der Einfluss der Reduktionsmethode gezeigt und diese

miteinander verglichen.

Ergebnisse der Flamelet-Simulationen

Abbildung 9.6 zeigt die mit dem Flamelet-Modell simulierte h3-Flamme.
Zur besseren Darstellung wurde hier an der Rotationsachse gespiegelt.
Der Vergleich mit den Messwerten erfolgt zum einen radial entlang der
in Abbildung 9.6 weifs dargestellten Linien an den axialen Positionen
x/D =5, 20, 40 und 60, zum anderen axial entlang der Rotationsachse.
Wie in Abbildung 9.6 zu sehen ist, wurde der radiale Abstand des Frei-
strahls ausreichend weit vom Rohraustritt gesetzt, so dass die Flamme
weit genug vom Freistrahlrand entfernt ist und die Neumann-Randbe-

dingungen aus den Tabellen 9.2 und 9.3 getroffen werden konnen.

Einfluss der Anzahl an Stiitzstellen des Mischungsbruchvarianz
In Abbildung 9.7 ist der axiale Verlauf der Temperatur und des Mi-
schungsbruchs fiir eine Variation der Anzahl an Stiitzstellen der Mi-

schungsbruchvarianz dargestellt. Die Anzahl an Stiitzstellen wurde im
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T [K]: 400 700 1000 1300 1600
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r/ [-1

Abbildung 9.6.: Temperatur-Kontur der h3-Flamme simuliert mit dem
Flamelet-Modell

Bereich N5 =2, 5, 10 und 20 variiert. Fiir die Variation der Anzahl an
Stiitzstellen der Mischungsbruchvarianz wurde zur Modellierung der
Turbulenz das k-e-Modell verwendet mit einer turbulenten Prandtl-Zahl

von 0,9 und Standard-Parameter (siehe Tabelle 3.1).

Fiir eine Anzahl an Stiitzstellen von n7; =2 und 5 ist ein deutlicher
Einfluss zu sehen. Der Verlauf der Temperatur fiir n5; = 2 ist steiler
und weist eine hohere Maximaltemperatur auf. Werden nur zwei Stiitz-
stellen verwendet, werden jeweils nur die Zustdnde einer vollstandigen
Ungemischtheit — die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion des Mischungs-
bruchs nimmt nur die Werte o und 1 an und der simulierte Mittelwert
entspricht der Gewichtung der beiden Zustdnde — und der vollstindigen

Gemischtheit — die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion entspricht einer

151



9. Modellflammen

2000 |
41
—, 1500} —7’1;,72 =2
2, o 5
1000 f 05 %= - ”J;TIE -
--n: =10
500 |- f”2
0 20 0 80 0
x/D [-]

Abbildung 9.7.: Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mischungs-
bruchs (schwarz) der Messung (Symbole) und der Simu-
lation (Linien) unter Variation der Anzahl an Stiitzstellen
der Mischungsbruchvarianz (k-e-Modell, Pr; = 0,9)

Delta-Funktion — durch die Tabelle beschrieben. Zwischen diesen Zu-
stinden wird dann entsprechend der Varianz interpoliert. Somit wird
hierbei die Form der Verteilungsfunktion nicht berticksichtigt. Schon fiir
eine Erhhung der Anzahl von n—; =5 auf 10 zeigt sich kaum mehr
ein Einfluss der Anzahl an Stiitzstellen. Die Rechnungen mit n; =20
zeigte keinen weiteren Einfluss auf das Ergebnis mehr und ist in Ab-
bildung 9.7 nicht dargestellt. Hier liegt die Abweichung im Bereich der
numerischen Ungenauigkeit und der Verlauf der Varianzkoordinate ist
somit ausreichend aufgelost. In der Mischungsbruchvarianzkoordinate
sind hier 10 Sttitzstellen ausreichend.

Die Anzahl an Stiitzstellen in den Varianzkoordinaten beeinflusst signi-
fikant die Integrationsdauer der chemischen Tabellen. Weiterhin ist die
Grofe der Tabelle mafigeblich abhéngig von der Anzahl an Stiitzstellen.
Da jeder Prozessor zur Simulation die chemischen Tabellen in den Spei-
cher laden muss, spielt dies insbesondere bei starker Parallelisierung
eine Rolle. Es ist anzustreben, die Anzahl an Stiitzstellen so klein wie

moglich zu halten.
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Einfluss der Mischung und der Dissipation

Betrachtet man nun den Verlauf der Temperatur fiir den Fall mit 10
Stiitzstellen so sieht man, dass zunédchst der axiale Verlauf der Tempe-
ratur durch das Flamelet-Modell gut wiedergegeben wird. Die Position
der maximalen Temperatur und deren Absolutwert wird abgebildet.
Hierbei liegt der Verlauf der Temperatur nach dem Maximalwert jedoch
leicht oberhalb der gemessenen Werte. Der Temperaturverlauf im Falle
des Flamelet-Modells ist durch den Mischungsbruch, dessen Varianz
und dessen Dissipationsrate bestimmt. Vergleicht man den Verlauf des
Mischungsbruchs in Abbildung 9.7 so zeigt die Messungen einen diffu-
siveren Verlauf stromab des Temperaturmaximums. Da die Temperatur
vor allem fiir Mischungsbriiche im Bereich des stéchiometrischen Mi-
schungsbruchs fs; < 0,31 stark von der Mischung abhéingt (siehe auch
Abbildung 9.10), wirkt sich ein kleine Abweichung in der Mischung oder
deren Varianz deutlich auf die Temperatur aus. Auch wiirde eine zu
kleine Dissipationsrate zu einer zu hohen Temperatur fithren. Dies soll

im Folgenden néiher betrachtet werden.

Abbildung 9.8 zeigt den Vergleich der simulierten Temperatur mit den
gemessenen entlang der in Abbildung 9.6 dargestellten radialen Profilen,
die Abbildung 9.9 zeigt den zugehorigen Verlauf des Mischungsbruchs.
An der Position x/D = 5 zeigt die Messung eine deutlich hthere Ma-
ximaltemperatur (T ~ 1900) im Vergleich zur Simulation (T ~ 1500K).
Der zugehorige Verlauf des Mischungsbruchs an der Stelle x/D = 5
weist jedoch ein sehr gute Ubereinstimmung mit den Messwerten auf.
An der Stelle x/D = 20 zeigt die Simulation einen im Vergleich zur
Messung erhohten Queraustausch. Fiir die Verldufe der Temperatur an
den Stellen x/D = 40 und x/D = 60 liegt die Temperatur wie schon
zuvor fiir den axialen Verlauf gezeigt oberhalb der Messung. Hier zeigt

die Messung im Verlauf des Mischungsbruchs tiber dem Radius einen
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Abbildung 9.8.: Radialer Verlauf der Temperatur der Messung (Sym-
bole) und der Simulation (Linien) unter Variation der
Anzahl an Stiitzstellen fiir die Mischungsbruchvarianz-
koordinate an den axialen Positionen x/D = 5, 20, 410,
60 (k-e-Modell, Pr; = 0,9)

erhohten Queraustausch (siehe Abbildung 9.9) und somit ein stidrkeres
Einmischen von kalter Luft aus der Umgebung. Dies fiihrt zu einem
starkeren Absinken der Temperatur.

Um nun den Einfluss der Mischung auf die Temperatur genauer zu
betrachten, ist in Abbildung 9.10 der Verlauf der Temperatur tiber dem
lokalen Mischungsbruch aufgetragen und somit von der Ortskoordinate
entkoppelt. Die gestrichelte, rote Linie zeigt den Verlauf der Gleichge-
wichtstemperatur iiber dem Mischungsbruch. Hier zeigen nun Messung
und Simulation, tiber dem Mischungsbruch aufgetragen, an den Stellen
x/D =40 und x/D = 60 eine gute Ubereinstimmung Die im Verlauf
tiber den Radius gesehene Diskrepanz ist somit auf die durch den Bous-
sinesq-Ansatz nicht korrekt wiedergegebenen Diffusion zurtickzufiihren.

An der Stellen x/D = 5 liegt die gemessene Temperatur jedoch deut-
lich sowie an der Stelle x/D = 20 noch leicht oberhalb der simulierten
Temperatur tiber dem Mischungsbruch. Hier ist die mittlere Mischung

nicht die Ursache fiir die Abweichung.
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Abbildung 9.9.: Radialer Verlauf des Mischungsbruchs der Messung

TK]

2000

1500

1000

500

(Symbole) und der Simulation (Linien) unter Variati-
on der Anzahl an Stiitzstellen der Mischungsbruchva-
rianz an den axialen Positionen x/D = 5, 20, 40, 60
(k-e-Modell, Pry = 0,9)

- - Gleichgewichtstemperatur

Abbildung 9.10.: Radialer Verlauf der Temperatur der Messung (Symbo-

le) und der Simulation (Linien) an den axialen Positio-
nen x/D = 5, 20, 40, 60 in Abhédngigkeit des lokalen
mittleren Mischungsbruches (k-e-Modell, n—f,~,2 = 30,
Pri=0,9)
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Um den Einfluss der Varianz und der Dissipationsrate, die tiber die
Beziehung (5.4.27) miteinander gekoppelt sind, zu untersuchen, ist in
Abbildung 9.11(a) der simulierte, radiale Verlauf der stochiometrischen
Dissipationsrate sowie in Abbildung 9.11(b) der Verlauf der Temperatur
fiir eine stochiometrische Mischung fs; = 0,31 als Funktion der mit der

maximal méglichen Varianz f"2  entdimensionierten Varianz f"2 fiir

max
die stochiometrischen Dissipationsraten 1, 10, 100 und 1000 aufgetragen.
Der Verlauf tiber der entdimensionierten Mischungsbruchvarianz ist der
chemischen Tabelle entnommen. An der Stelle der stochiometrischen
Mischung wird die hochste Temperatur erwartet, daher ist diese hier auf-
getragen. Uber die stochiometrische Dissipationsrate wird im Flamelet-
Modell der Einfluss der lokalen Streckung der Flamme durch turbulen-
te Strukturen auf die Flamme modelliert. Die Mischungsbruchvarianz
beschreibt dabei den lokalen Zustand der turbulenten Mischung. Es
ist zu unterscheiden, ob der Mittelwert lediglich eine zeitliche Fluktua-
tion zweier molekular ungemischter Zustande — hohe Varianz — oder
einen auch auf molekularer Ebene gemischten Zustand — kleine Varianz
— beschreibt.

Die maximale stochiometrische Dissipationsrate an der Stelle x/D =5

1
5
Wie zuvor schon erwidhnt, sinkt die Temperatur mit steigender Dissipati-

betrédgt, wie Abbildung 9.11(a) entnommen werden kann ungefahr 100

onsrate aufgrund der Streckung der Flamme. Sie sinkt jedoch auch mit
steigender Varianz des Mischungsbruchs, da hierbei bei einem stochio-
metrischen Mischungsbruch mit steigender Varianz die Zustinde einer
tiber- bzw. unterstdchiometrischen Mischung in der Verteilungsfunktion
an Gewichtung zunehmen. Der Effekt der Dissipationsrate alleine ist,

wie anhand des Maximalwertes des Verlaufs der Temperatur fiir eine

Dissipationsrate von 100 % ersichtlich, nicht ausreichend um den Tem-
peraturunterschied von T ~ 1900K und T =~ 1500K zu erkldren. Der

Einfluss der Mischungsbruchvarianz ist deutlich ausgeprégter.
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Abbildung 9.11.: Simulierter radialer Verlauf der stochiometrischen Dis-
sipationsrate (k-e-Modell, n—; = 30, Prt = 0,9 ) (a)
und Abhingigkeit der Temperatur der Gegenstrom-
diffusionsflamme von der Mischungsbruchvarianz am

stochiometrischen Punkt f5; = 0,31 (b)

In der Abbildung 9.12 ist der radiale Verlauf der Standardabweichung
des Mischungsbruchs dargestellt, welche sich aus der Wurzel der Mi-
schungsbruchvarianz berechnet. Wihrend an den axialen Positionen
x/D = 40 und x/D = 60 die Ubereinstimmung von Messung und
Simulation zufriedenstellend ist, zeigt die Simulation an den Stellen
x/D =5und x/D = 20 eine deutlich hohere Standardabweichung des
Mischungsbruchs, welcher bei x/D = 5 am stdrksten ausgepragt ist.
Da die Maximaltemperatur mit steigender Varianz sinkt, ist dies ein
moglicher Grund fiir die zu geringe Temperatur der Simulation.

Um nun den Einfluss der Varianz auf die Simulation zu untersuchen,
wurde die Konstante des Produktionsterms der Varianztransportglei-
chung des Mischungsbruchs variiert. Der Standard-Wert der Konstante
betragt C.» , = 2,8 und wurde mit den Werten 1,0 und 0, 1 variiert. In

A
Abbildung 9.13(a) ist der resultierende Verlauf der Standardabweichung

157



9. Modellflammen

03

fI’ITIS [-]

Abbildung 9.12.: Radialer Verlauf der Standardabweichung des Mi-
schungsbruchs der Messung (Symbole) und der Simu-
lation (Linien) an den axialen Positionen x/D = 5, 20,
40, 60 in Abhéangigkeit des lokalen Mischungsbruchs

(Pr = 0,9 k-e-Modell n ﬁ =30)

des Mischungsbruchs iiber dem entdimensionierten Radius aufgetragen.
In Abbildung 9.13(b) ist weiterhin der sich hierdurch ergebende Verlauf
der Temperatur dargestellt. Ein Absenken der Konstante auf C 1= 0,1
fiihrt zu einer sehr guten Wiedergabe des gemessenen Verlaufs der Stan-
dardabweichung an der Stelle x/D = 5. Der Verlauf der Temperatur an
dieser Stelle zeigt eine deutlich verbesserte Ubereinstimmung mit den
Messwerten der Temperatur. Weiter stromab fiihrt dies jedoch zu einer
zu geringen Standardabweichung und daher zu einem Uberschwingen
der Temperatur im Vergleich zu den Messwerten. Dies ist am deut-
lichsten an der Stelle x/D = 20 zu sehen. Ein Wert der Konstante von
1,0 zeigt an dieser Stelle die beste Ubereinstimmung. Trotz der guten
Ubereinstimmung der Varianz zeigt die Messung noch eine — wenn
auch verbesserte — zu geringe Temperatur. Betrachtet man nochmals den
Verlauf der Temperatur tiber der entdimensionierten Varianz in 9.11(b),

so sieht man, dass die maximal m&gliche Temperatur fiir eine Dissipa-
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1
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womdglich eine zu hohe Dissipationsrate. Da diese experimentell jedoch

tionsrate von 100 3 maximal 1600K betragt. Die Simulation zeigt somit
nicht bestimmt wurde, ist ein Vergleich an dieser Stelle nicht mdoglich. Da
sie jedoch auch vom Reaktionsmodell abhéngt, soll im Folgenden kurz
noch der Vergleich mit dem neben dem k-e-Modell hdufig verwendeten

SST-Modell gezeigt werden.
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Abbildung 9.13.: Radialer Verlauf der Standardabweichung (a) und der
Temperatur (b) der Messung (Symbole) und der Simu-
lation (Linien) an den axialen Positionen x/D =5, 20,
40, 60 (k-e-Modell, nsz' =30, Pry =0,9)
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Einfluss des Turbulenzmodells

Abbildung 9.14 zeigt den Einfluss des Turbulenzmodells. Dargestellt ist
der Verlauf des k-e-Modells und des SST-Modells. Das SST-Modell ist
noch deutlich diffusiver und fiithrt somit zu einer verkiirzten Flamme,
was am Maximalwert der Temperatur gesehen werden kann. Das k-¢-
Modell gibt die Messwerte daher besser wieder. Obwohl in der Literatur
das SST-Modell haufig als eine Verbesserung gegentiber dem k-e-Modell
gesehen wird [140], zeigt das k-e-Modell fiir den reaktiven Freistrahl

bessere Ergebnisse als das SST-Modell.
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Abbildung 9.14.: Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mi-
schungsbruchs (schwarz) der Messung (Symbole) und
der Simulation (Linien) unter Variation des Turbulenz-
modells (n ]% =30, Pr; =0,9)

Tabellierung der Transportgréfien
Um die Transportgrofien dynamische Viskositdt v und Warmeleitfahig-
keit a, sowie die thermodynamischen Grofien spezifische Gaskonstante

R und Wirmekapazitét ¢, der Mischung wihrend der Simulation zu
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bestimmen, wird die Zusammensetzung der Mischung als Funktion
der gelosten Variablen Mischungsbruch, Mischungsbruchvarianz und
stochiometrische Dissipationsrate aus der chemischen Tabelle ausgelesen
und zur Berechnung anhand einer Stoffdatenbank verwendet [10]. Dies
erfordert zunichst das Auslesen der Konzentrationen aller Mischungs-
komponenten und die anschliefende Berechnung der Mischungsgrofien
an allen Rechenknoten des Gitters. Weiterhin werden hierbei zur Berech-
nung der Stoffgrofien nur die mittleren Konzentrationen verwendet und

die lokalen Konzentrationsfluktuationen nicht berticksichtigt.

Als alternativer Ansatz werden die Stoffgrofien zusammen mit den
kinetischen Grofien in der chemischen Tabelle tabelliert und anschlie-
fend integriert. Wahrend der Simulation werden diese direkt aus der
Tabelle ausgelesen. Die Zusammensetzung muss somit nicht an jedem
Knotenpunkt wéahrend der Simulation bestimmt werden und kann zu
Auswertungszwecken fiir das Ergebnis am Ende der Simulation fiir alle
oder auch nur fiir bestimmte Komponenten bestimmt werden. In Ab-
bildung 9.15 ist der axiale Verlauf der Temperatur und der Mischung
aufgetragen. Die durchgezogene Linie zeigt das Ergebnis der Simulati-
on unter Bestimmung der mittleren lokalen Mischung aus der Tabelle
und anschlieBender Berechnung der Stoffgroflen tiber die Konzentra-
tionen. Die gestrichelte Linie zeigt das Ergebnis unter Verwendung
der tabellierten mittleren Stoffdaten. Lediglich im Verlauf nach dem
Temperaturmaximum ist eine geringe Abweichung zu erkennen. Der
radiale Verlauf der Temperatur in Abbildung 9.16 zeigt ebenfalls eine
sehr gute Ubereinstimmung. Die Verwendung der tabellierten Stoffdaten
ermoglichen somit eine schnelle und akkurate Bestimmung der mittleren
Stoffdaten. Im Falle der hier untersuchten Mischung mit 11 Komponen-
ten ist der Vorteil in der Simulationsgeschwindigkeit nur gering. Fiir den

GRI 3.0 Mechanismus fiir die C2-Chemie mit seinen 53 beriicksichtig-
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Abbildung 9.15.: Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mi-
schungsbruchs (schwarz) der Messung (Symbole) und
der Simulation (Linien) unter Variation der Methode
zur Bestimmung der thermophysikalischen Grofien
(Pry = 0,9, k-e-Modell)

ten Komponenten ist der Unterschied jedoch signifikant. Vor allem fiir
LES-Simulation, welche zusétzlich grofse Rechengitter erfordern ist diese
Formulierung von erheblichem Vorteil, da sie zusatzlich zum Geschwin-
digkeitsgewinn auch deutlich Speicherplatz spart, der zum Speichern

der Komponenten der Mischung erforderlich ist.

Ergebnisse der Simulationen auf Basis einer

Reaktionsfortschrittsvariablen

Einfluss des Modellsystems zur Reduktion der Chemie

Zur Untersuchung des Einflusses der Reduktionsmethode auf die h3-
Flamme wurden Simulationen mit beiden Reduktionsmethoden — homo-
gener Reaktor und laminare planare Vormischflamme — anhand der in
Kapitel 9.1.3 gezeigten Tabellen durchgefiihrt. Wahrend die Simulatio-
nen mit den Vormischflammentabellen eine stabil brennende Flamme

zeigt, war im Falle der Simulation tiber homogene Reaktoren kein Sta-
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Abbildung 9.16.: Radialer Verlauf der Temperatur der Messung (Sym-
bole) und der Simulation (Linien) an den axialen Posi-
tion x/D = 5, 20, 40, 60 unter Variation der Methode
zur Bestimmung der thermophysikalischen Grofien

(Pry = 0,9, k-e-Modell, "o = 30)

bilisieren der Flamme méglich. Um dies zu erkldren, ist in Abbildung
9.17(a) eine Nahansicht der Flamme gezeigt, simuliert unter Verwen-
dung der laminaren Vormischflamme zur Reduktion der Chemie. Sie
zeigt den Bereich vom Mittelpunkt des Rohraustritts bis ¥/D = 2 und
x/D = 5. In diesem Bereich stabilisiert sich die Flamme. Die linke Sei-
te der Abbildung 9.17(a) zeigt die Temperatur der Flamme, wéhrend
in der rechten Seite die Reaktionsrate dargestellt wird. Die hochsten
Reaktionsraten des Reaktionsfortschritts findet man am Fuf3 der Flam-
me bei x/D = 0,4. Diese Stelle ist in Abbildung 9.17(a) durch eine
weifse Linie gekennzeichnet. Um nun den Einfluss der Reduktionsmetho-
de auf die Reaktionsfortschrittsrate zu untersuchen, werden die Werte
der unabhédngigen Variablen des Reaktionsmodells — Mischungsbruch,
Mischungsbruchvarianz, Reaktionsfortschritt und Reaktionsfortschritt-
varianz — an dieser Position aus der Simulation, die iiber die laminare
planare Vormischflamme durchgefiihrt wurde, ausgelesen und die zu-

gehorigen Werte der mittleren Reaktionsfortschrittsrate w, fiir beide
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Reduktionsmodelle aus den entsprechenden Tabellen ausgelesen.

Die Werte der Reaktionsfortschrittsraten sind in Abbildung 9.17(b)
dargestellt. Wahrend die Vormischflamme eine maximale Rate von
~ 2500”%3s aufweist, zeigt der homogene Reaktor nur eine Rate von
~ 1500%, welche in den Simulationen per Reduktion durch den ho-
mogenen Reaktor nicht zum Stabilisieren der Flamme ausreichte. Wie
im Abschnitt zu den chemischen Tabellen diskutiert, ist der Effekt der
Vorwiarmung aus der Reaktionszone in die Vorwarmzone der Vormisch-
flamme ausschlaggebend fiir die hohere Rate. Im Falle der h3-Flamme,
welche in der Grenzschicht zwischen dem eintretenden Strahl und der
umgebenden Luft ihre Reaktionszone aufweist, ist dieser Stoff- und War-

metransport aus der Reaktionszone in Richtung Frischgas entscheidend.

Hierbei ist jedoch nicht der Gradient der Reynolds-gemittelten Gro-
Ben, welcher in der RANS-Rechnung aufgelost wird, entscheidend, son-
dern der deutlich steilere Gradient der zeitlich fluktuierenden turbu-
lenten Stromung. Dieser wird sowohl in der Simulation der laminaren
Vormischflamme als auch der Gegenstromdiffusionsflamme fiir das
Flamelet-Modell in Bezug auf die Transportprozesse in der Reaktionszo-
ne wahrend der Tabellierung berticksichtigt und anhand der Integration
der Tabelle auch im mittleren Stromungsfeld der RANS-Rechnung mo-
delliert. Fiir die laminaren Vormischflamme wird hierbei jedoch ein
vorgemischter Zustand auf die Diffusionsflamme tibertragen. Wahrend
sich bei einer Vormischflamme die elementare Zusammensetzung tiber
die Reaktionsfront nicht dndert - unter der Annahme Le = 1 - und
die Diffusion vom Abgas zum Frischgas erfolgt, dndert sich bei der
Diffusionsflamme die elementare Zusammensetzung iiber die Flamme
hinweg. Je kleiner jedoch das Langenmafi der Reaktion im Vergleich
zum Langenmafd der Transportprozesse ist, umso gerechtfertigter ist
die Annahme eines lokal vorgemischten Zustandes, welche in Bezug

auf die Modellierung tiber die Vormischflamme getroffen wird. Findet
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daher die Reaktion wie hier in einer sehr schmalen Zone tiber wenige
Zellen hinweg statt, wobei sich der Mischungsbruch nur wenig dndert,
kann man von einem lokal vorgemischten Zustand ausgehen, der den
Ansatz rechtfertigt. Auch im Fall der technisch hdufig vorkommenden
Verbrennung in einem partiell-vorgemischten Zustand — beispielsweise
bei einer abgehobenen Flamme — ist diese Annahme gut zu treffen.

Im Folgenden werden somit nur die Ergebnisse, welche mit der Re-
duktion tiber laminare Vormischflammen erzielt wurden diskutiert.

In Abbildung 9.18 ist der axiale Verlauf der Temperatur und des Mi-
schungsbruchs dargestellt. In Abbildung 9.19 ist der zugehorige radiale
Verlauf der Temperatur aufgetragen. Sowohl der axiale als auch der
radiale Verlauf zeigt die gleichen Charakteristiken, die schon zuvor in
den Ergebnissen des Flamelet-Modells diskutiert wurde.

Der Einfluss des Reduktionsmodells wird im Weiteren in Kapitel 9.1.5
noch diskutiert.

Waihrend im Falle des Flamelet-Modells die lokale Streckung der Flam-
me den Abstand der Reaktion zum Gleichgewicht modelliert, beschreibt
hier nun der Reaktionsfortschritt, in wieweit die Reaktion sich dem
Gleichgewicht nahert. Zusétzlich zur Varianz des Mischungsbruchs wird
auch eine Transportgleichung der Varianz des Reaktionsfortschritts ge-
16st. In Abbildung 9.18 und 9.19 wurde zunéchst die Anzahl an Stiitzstel-
len fiir die Reaktionsfortschrittvarianz variiert, um den Einfluss dieser
zu untersuchen. Im Vergleich zur Anzahl an Stiitzstellen fiir die Mi-
schungsbruchvarianz, hat dies keinen Einfluss auf das Ergebnis. Der
Grund hierfiir ist, dass die Flamme, wie in Abbildung 9.17(a) gezeigt,
direkt am Rohraustritt stabilisiert. Stromab befindet sich die Flamme im
chemischen Gleichgewicht zur lokalen Mischung und der Reaktionsfort-
schritt ist folglich gleich eins. Dies ist in der Darstellung 9.20 anhand des

Verlaufs des Reaktionsfortschritts iiber dem Mischungsbruch dargestellt.
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Abbildung 9.17.: Kontur der Temperatur und Reaktionsrate der Simu-
lation anhand der Reduktion tiber Vormischflammen
(links) sowie radialer Verlauf der Reaktionsrate fiir
beide Reduktionsmethoden an der Stelle x/D = o,4
(rechts)
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Abbildung 9.18.: Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mi-
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an Stiitzstellen fiir die Reaktionsfortschrittvarianz (k-e-
Modell, Pry = 0,9)
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Abbildung 9.19.: Radialer Verlauf der Temperatur der Messung (Sym-

bole) und der Simulation (Linien) unter Variation der
Anzahl an Stiitzstellen fiir die Varianz des Reaktions-
fortschritts an den axialen Position x/D = 5, 20, 40, 60
(k-e-Modell, Pr; = 0,9)

Bis auf die erste Linie bei x/D = 5 ist der Reaktionsfortschritt innerhalb

des ziindfdhigen Bereiches bei ¢ = 1.
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Abbildung 9.20.: Radialer Verlauf des Reaktionsfortschritts an den axia-
len Positionen x/D = 5, 20, 40, 60 (k-e-Modell, Pr; =
0,9). Die gestrichelten, roten Linien zeigen hierbei die

numerischen Ziindgrenzen aulf.

Wihrend das Flamelet-Modell bei Sinken der lokalen Streckungsrate
automatisch in Richtung Gleichgewicht geht — also aus dem chemischen
Gleichgewicht ausgelenkt wird — muss hier der Reaktionsfortschritt
durch die Reaktionsrate vom unverbrannten Zustand in Richtung Gleich-
gewicht ¢ = 1 reagieren. Die h3-Flamme stellt somit einen Extremfall fiir
das JPDF dar, da es eine Flamme beschreiben muss, deren chemische
Zeitmaf3e klein sind im Vergleich zu den Zeitmafien der Transportpro-
zesse. Dies kann auch anhand der Simulation, welche durch Reduktion
mittels homogener Reaktoren durchgefiihrt wurde, gesehen werden.
Wird die turbulente Rate nicht korrekt wiedergegeben, in diesem Fall zu

gering, stabilisiert sich die Flamme nicht.
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9.1.5. Vergleich der Reduktionsmodelle

In Abbildung 9.21 ist die Temperatur-Kontur fiir die Flamelet-Simulation
(links) sowie die JPDE-Simulation (rechts) dargestellt. Beide Modelle
geben die Flamme mit nur geringen Abweichungen zueinander wieder.
Dies kann auch in den Abbildungen 9.22 und 9.23, welche den axialen
und radialen Verlauf der Temperatur zeigen, gesehen werden. Beide
Modelle sind somit gleichwertig geeignet die h3-Flamme zu beschrieben.
Da die Flamme durch die Mischung kontrolliert ist, ist das chemische
Zeitmaf3 gegentiber dem Zeitmafs der Mischung vernachldssigbar. Beide
Reaktionsmodelle — Flamelet und JPDF — konnen die kleinen chemischen
Zeitmafle wiederzugeben. Das Ergebnis ist aufgrund des mischungsdo-
minierten Charakters der Flamme im Wesentlichen nur abhédngig vom
Mischungsbruch und dessen Varianz. Um die hohen Reaktionsraten
und somit kleinen chemischen Zeitmafie wiedergeben zu kénnen, muss
jedoch der Effekt des Energie- und Stofftransports aus der Reaktionszone
in das Frischgas in der Tabelle berticksichtigt werden, da dieser Effekt
anhand der Reynolds-gemittelten Enthalpie- und Konzentrationsgradi-

enten nicht abgebildet wird.
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T [K]: 400 700 1000 1300 1600

¥D [-]

Abbildung 9.21.: Temperaturkontur der Simulationen tiber eine Reduk-
tion mittels Gegenstromdiffusionsflamme (Flamelet-
Modell) (links) und planarer laminarer Vormischflam-
me (JPDF) (rechts)
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—Flamelet
- - JPDF (Premix)

Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mi-
schungsbruchs (schwarz) der Messung (Symbole) und

der Simulation (Linien) unter Variation des Redukti-

—Flamelet
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Abbildung 9.22.:
onsansatzes (k-e-Modell, Pr; = 0,9)
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Abbildung 9.23.:

Radialer Verlauf der Temperatur der Messung (Sym-
bole) und der Simulation (Linien) unter Variation des
Reduktionsansatzes an den axialen Positionen x/D =
5, 20, 40, 60 (k-e-Modell, Pr; = 0,9)
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9.1.6. Ergebnisse der LES-Simulationen

Fiir die LES-Simulation wurde die tiber die Vormischflamme erstellte
Tabelle zur Simulation verwendet. Die Simulation erfolgt nur unter Ver-
wendung des JPDFE-Modells. In Abbildung 9.24(a) ist die instantane Tem-
peratur der LES-Simulation zum Zeitpunkte t = 0,88s der Simulation
gezeigt. Die instantane Temperatur zeigt deutlich die durch die Filter-
operation aufgeltsten turbulenten Strukturen, welche stromab immer
grofiskaliger werden. In Abbildung 9.24(b) ist die zugehorige mittlere
Temperatur dargestellt. Die Mittlung der LES-Simulation erfolgte hier
nach einer Einlaufzeit von 0,4s zur Ausbildung der voll eingelaufenen,
turbulenten Stromung. Die Mittlungszeit betrédgt 0,48s. Dies entspricht
ungefahr 160.000 Iterationsschritten.

Abbildung 9.25 zeigt den axialen Verlauf der mittleren Temperatur
und des mittleren Mischungsbruchs im Vergleich mit den Messwerten.
Insbesondere der Verlauf der Mischung wird durch die LES-Simulation
sehr gut wiedergegeben. Im Unterschied zur RANS-Simulation wird
in der LES-Simulation der turbulente Transport des Mischungsbruchs
durch die grofiskaligen Strukturen aufgelost und bedarf keiner Model-
lierung. Dies verbessert die Wiedergabe der Mischung gegeniiber dem
Boussinesq-Ansatz der in der RANS-Modellierung zur Beschreibung des
turbulenten Transports verwendet wurde. Dieser findet nun nur noch

im Subgrid Anwendung.

Auch der Verlauf der mittleren Temperatur der LES-Simulation, dar-
gestellt in Abbildung 9.26, gibt die Messung besser wieder als in der
RANS-Simulation. Dies liegt zum einen in der verbesserten Modellierung
der Mischung, ist zum anderen aber auch in der deutlich verbesserten Be-
stimmung der Mischungsbruchvarianz begriindet. Abbildung 9.27 zeigt
den radialen Verlauf der Standardabweichung des Mischungsbruchs.

Zeigte die in der RANS-Modellierung verwendete Varianztransportglei-
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(a) instantane Temperatur (t=0,88s) (b) mittlere Temperatur

Abbildung 9.24.: Instantane und gemittelte Temperatur der LES-Simula-
tion der h3-Flamme (Smagorinsky-Modell, Premix)
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Abbildung 9.25.: Axialer Verlauf der mittleren Temperatur (rot) und des
Mischungsbruchs (schwarz) der Messung (Symbole)
und der Simulation (Linien) (Smagorinsky-Modell, Pre-

mix)

chung eine deutlich zu hohe Mischungsbruchvarianz vor allem in den
ersten axialen Position, gibt die LES-Simulation die Standardabweichung

sehr gut wieder.

9.1.7. Zusammenfassung

Die h3-Flamme wurde ausgewaihlt, da sie eine mischungskontrollier-
te Diffusionsflamme ist, die sich in Bezug auf die Reaktion nahezu im
Gleichgewicht zur lokalen Mischung befindet. Die chemischen Zeitskalen
sind hier deutlich kleiner als die Zeitskalen der turbulenten Mischung
und diese dominieren die Flamme. Fiir diesen Typ an Flamme wurde
das Flamelet-Modell von Peters entwickelt. In diesem Modell befindet
sich die Reaktionszone - abgesehen von Effekten der Diffusion - am
Punkt der stochiometrischen Mischung, da hier die Reaktionsrate am
hochsten ist. Die Flamme wird durch den Geschwindigkeitsgradienten
zwischen eintretendem Hj/Nj-Freistrahl und Coflow gestreckt. Hier-

durch kommt es zu einem erhohten Gradienten der Temperatur und

174



9.1. Diffusionskontrollierte Freistrahlflamme (h3)
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Abbildung 9.26.: Radialer Verlauf der mittleren Temperatur der Messung

frms [-]

0.3

0.2

(Symbole) und der Simulation (Linien) an den axialen
Position x/D = 5, 20, 40, 60 (Smagorinsky-Modell,

Premix)

Abbildung 9.27.: Radialer Verlauf der Standardabweichung des Mi-

schungsbruchs der Messung (Symbole) und der Si-
mulation (Linien) an den axialen Position x/D = 5, 20,

40, 60 (Smagorinsky-Modell, Premix)
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Konzentrationen und daher zu einem erhchten konduktiven Warme-
und Stofftransport aus der Reaktionszone. Es folgt eine im Vergleich
zur adiabaten Verbrennungstemperatur geringere Temperatur. Kann
der hierdurch entstehende Energieverlust nicht mehr durch die exo-
therm freiwerdende Reaktionswidrme kompensiert werden, verloscht
die Flamme. Das Flamelet-Modell berticksichtigt hier zur Simulation
keine Reaktionsrate, sondern beschreibt den Einfluss der Streckung als
Abweichung vom Gleichgewicht. Dort wo die Streckung der Flamme
kleiner ist als die zum Quenchen der Flamme nétige Streckung, brennt
die Flamme. Im Falle der h3-Flamme wird jedoch in der Simulation an
keiner Stelle eine so hohe Streckungsrate erreicht. Auf Grund der guten
Ubereinstimmung der h3-Flamme mit diesen Annahmen wurde eine
gute Wiedergabe durch das Flamelet-Modell erwartet, welche sich auch
im Rahmen der Genauigkeit einer RANS-Simulation ergibt.

Im Vergleich zum Flamelet-Modell wird im JPDF-Modell das chemi-
sche Zeitmafs tiber die Reaktionsfortschrittsrate berticksichtigt. Somit
wird nicht eine Abweichung vom Gleichgewicht — wie im Falle des
Flamelet-Modells — modelliert, sondern die Reaktion in Richtung Gleich-
gewicht, ausgehend vom unverbrannten Zustand. Die Flamme muss
aufgrund ihrer mittleren Reaktionsraten stabilisieren. Wird die Reak-
tionsrate zu gering wiedergegeben, blést sie ab. Die h3-Flamme stellt
einen besonderen Testfall fiir das JPDF-Modell dar, da hier die kleinen
chemischen Zeitmafie durch das Modell wiedergegeben werden miissen.
Dies konnte das Modell nur im Falle einer Reduktion der Chemie tiber
die laminare Vormischflamme wiedergeben, welche die Vorwdrmung
des anstromenden Frischgases aus der Reaktionszone in der Tabellierung
berticksichtigt. Unter Verwendung der durch den homogenen Reaktor
reduzierten Chemie konnte die Flamme in den RANS-Simulationen nicht
stabilisiert werden. Die Reduktion mit der laminaren Vormischflamme

zeigte eine sehr gute Ubereinstimmung mit dem Flamelet-Modell und
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war in der Lage die schnelle Chemie zu modellieren.

Fiir die RANS-Simulationen konnte fiir beide Reaktionsmodelle der
Boussinesq-Ansatz zur Modellierung der turbulenten Mischung und
die Varianztransportgleichung als eine Fehlerquelle identifiziert werden.
Hier ist das LES-Modell dem RANS-Modell iiberlegen und zeigte eine
gute Ubereinstimmung mit den Messwerten. Auch hier unter Verwen-
dung der durch die laminare Vormischflamme reduzierten Chemie. Es
zeigte sowohl fiir die Mischung als auch fiir die Mischungsbruchvarianz
gute Ergebnisse. Der numerische Aufwand ist jedoch um ein Vielfaches
hoher. Im hier betrachteten Fall betrégt die Rechenzeit der LES-Simulati-
on im Vergleich zur RANS-Simulation — hier jedoch auf einem kleineren

Gitter — ungefdhr das Tausendfache.

9.2. Kinetisch kontrollierte Freistrahlflamme
(CABRA)

Cabra et al. [11][12] untersuchten eine abgehobene, teilweise vorgemisch-
te Methan-Flamme. Abbildung 9.28 zeigt eine Skizze des Aufbaus. Ein
vorgemischtes Methan/Luft-Gemisch tritt durch ein Rohr in einen heifSen
Begleitstrom ein, welcher durch 2200 einzelne magere Wasserstoff/Luft-
Flammen erzeugt wird. Abbildung 9.29 zeigt auf der rechten Seite ein
Foto des verwendeten Brenners. Auf der linken Seite ist eine schema-
tische Abbildung der sich ergebenden Flamme abgebildet. Durch die
hohe Ausstromgeschwindigkeit kommt es zum Abheben der Flamme.
Das eintretende Brennstoff/Luft-Gemisch saugt sauerstoffreiche Abgase
aus dem heiflen Begleitstrom an und mischt diese ein. Begiinstigt durch
die zugefiihrten Warme kommt es zum Ziinden der Flamme. Die Ho-
he, in der die Flamme ziindet, ist bedingt durch das Einmischen der
heiflen Abgase und der Reaktionskinetik des Brennstoff/Luft-Gemischs.
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Im Gegensatz zur im letzten Kapitel besprochenen h3-Flamme ist die
Cabra-Flamme hierdurch mafigeblich durch die Grofle der chemischen

Zeitmafde bestimmt.

Abgehobene
Jet-Flamme

i

\

\\ ’l
Abgas - Coflow )/
(2200 Flammen) '

Ty

Hy/Luft  CH,/Luft  H,/Luft
Coflow  Coflow Coflow

Abbildung 9.28.: Skizze des Aufbaus der Cabra-Flamme [11]

Das Brennstoffrohr hat einen Innendurchmesser von d = 5,4 mm. Das
Methan/Luft-Gemisch tritt tiber dieses mit einer mittleren Geschwin-
digkeit von 100 # und einer Temperatur von 320 K in den tiber die
Wasserstoff / Luft-Flammen erzeugten Begleitstrom ein. Eine Austritts-
geschwindigkeit von 100 % fiihrt zu einer Reynolds-Zahl von 28.000.
Somit ist der Freistrahl voll turbulent. Der umgebende Begleitstrom hat
durch die Wasserstoffflammen eine Temperatur von 1350 K. Die mittlere
Geschwindigkeit des Begleitstroms betrdgt 5,4 " und dieser ist mit einer

Reynolds-Zahl von 23.300 ebenfalls voll turbulent.
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Abbildung 9.29.: Bild der Cabra-Flamme (links) und des Brenners

(rechts) [11]

In Tabelle 9.5 sind die Daten der Cabra-Flamme auch tabellarisch zusam-

mengefasst.
Jet Coflow
Re [-] 28.000 23.300
w2 5.4
d [mm] 4,57 210
T[K] 320 1350
k
yen, [1] 0,215 -
k
yo, [g] 0,195 0,142
k
yn, [] 0,59 0,758
ymo [l - 01
2 o v

Tabelle 9.5.: Daten der Cabra-Flamme

179



9. Modellflammen

Fiir die mit Methan gemessene Cabra-Flamme existieren Messungen der
Temperatur und des Mischungsbruchs [11][12], daher beschridnkt sich
der Vergleich zwischen Messwerten und Simulation im Folgenden auf
diese Grofien.

Das zur Simulation verwendete Rechengebiet ist in Abbildung 9.30
abgebildet. Hier tritt das Methan/Luft-Gemisch tiber ein Teilsegment
des Brennstoffrohrs ein. Das Geschwindigkeitsprofil wird als voll tur-
bulentes Rohrprofil am Eintritt des Teilsegment aufgegeben. Das von
den Wasserstoffflammen erzeugte, heifse Begleitgas tritt auf Hohe des
Rohraustritts gleichverteilt im vollstindig verbrannten Zustand in das
Rechengebiet ein. Dieses wird zu den Seiten hin durch eine Freistrahl-
randbedingung am dufleren Rand des Begleitgaseintritts begrenzt. Das
Gebiet wird bei einer Lange von 0,5 m durch eine Auslassrandbedingung

abgeschlossen.

9.2.1. Numerisches Rechengitter und Randbedingungen

Numerisches Gitter

Fiir die RANS-Simulation wird das in Abbildung 9.31 dargestellte Re-
chengitter verwendet. Wie zur Simulation der h3-Flamme wird ein die
Rotationssymmetrie nutzendes Kuchenschnittgitter verwendet. Das Git-
ter beschreibt ein 3°-Segment der gesamten Geometrie. Fiir die Seitenfla-
chen wird eine periodische Randbedingung verwendet. Das Gitter hat
eine Grofle von 15.000 Zellen. Bis auf die Elemente der Rotationsachse
besteht das Gitter aus hexaedrischen Zellen. Die Zellen der Rotations-
achse sind Prismen. Die radiale Auflosung des Rohres betrdagt aus 20,
die des Begleitstroms 30 Zellen. Die axiale Auflésung betrédgt 300 Zellen.
Die grofite Zelle hat eine Lange von 4,6 mm.

Das Rechengebiet fiir die LES-Simulation entspricht dem Rechengebiet
der RANS-Simulation (siehe Abbildung 9.30). Es hat die selben geo-
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Abbildung 9.30.: Skizze des Rechengebiets der Cabra-Flamme

metrischen Abmafie, verwendet aber im Gegensatz zum RANS-Gitter
keine periodischen Randbedingung, sondern umfasst die komplette
dreidimensionale Geometrie aus den schon in Kapitel 9.1.1 diskutierten
Griinden. Das Rechengitter hat 500.000 Gitterelemente, die ausschliefilich
aus hexaedrischen Zellen bestehen. Das grofite Langenverhilinis zweier

Zellen betragt 10.

Randbedingungen

Das turbulente Rohrprofil wurde tiber die Beziehung aus Gleichung
9.1.1 direkt {iber die Randbedingung aufgegeben. Der Exponent wurde
entsprechend der Reynolds-Zahl mit n = 1/7 angesetzt. Die maximale
Geschwindigkeit im Rohrprofil ergibt sich hiermit zu 1,5, = 125,5%. Die
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Abbildung 9.31.: Gitter der RANS-Simulationen der Cabra-Flamme

turbulente Intensitat sowie das turbulente Lingenmaf3 der Rohrstromung
kann tiber die Gleichungen 9.1.3 und 9.1.4 bestimmt werden. Die Tabellen
9.6 und 9.7 zeigen die Randbedingungen.

Die Bestimmung des Stromungsprofils und der Turbulenzdaten — turbu-
lente Intensitat und turbulentes Langenmafs — auf den Randern erfolgt
fiir die LES-Simulationen analog zu den RANS-Rechnungen (siehe Ka-
pitel 9.1.1). Um korrelierte turbulente Strukturen am Rohraustritt zu
erzeugen, wurde auch hier das digitale Filterverfahren nach Klein et

al. verwendet [64]. In Tabelle 9.8 sind die Randbedingungen der LES-
Simulation zusammengefasst.
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Rand ufm/s p[bar] k[m?/s?] e[m?/s%
. Gleichung
Rohraustritt Vup =0 3,6 64606
9.1.1
Rohrwand o Vup =0 0 0
Coflow 5,4 Vup =0 0,10935 1,55
Freistrahl-
Vauu=0 Prot =1 V.k=0 V.e=0
rand
Auslass Vauu=0 Prot =1 Vuk=0 Vu.e=0

Tabelle 9.6.: Randbedingungen der Stromungsgrofien zur RANS-Sim-

ulation der Cabra-Flamme

Rand f £ = T2
Rohraustritt 1 0 0 0
Rohrwand an: 0 Vaf2=0 V, =0 Va2 =0
Coflow o) o o 0
Freistrahl- ~ - _ .

Vuf =0 Vauf'? = Vuc=0 Va2 =
rand
Auslass Vauf =0 Vaf2=0 V=0 V.2 =0

Tabelle 9.7.: Randbedingungen der Grofsen der Reaktionsmodellierung

zur RANS-Simulation der Cabra-Flamme
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Rand ulm/s plbar] f ¢
. Gleichung
Rohraustritt Vup=0 1 0
9.1.1
Rohrwand 0 Vup=0 Vuf=0 Vuc=0
Coflow 5,4 Vap=0 o 1
Freistrahlrand V,u =0 Prot =1 0 0
Auslass Vauu=0 Pot =1 Vauf =0 V.c=0

Tabelle 9.8.: Randbedingungen der LES-Simulation der Cabra-Flamme
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9.2.2. Loser und Diskretisierung

Das numerische Setup entspricht dem der h3-Flamme und kann in

Kapitel 9.1.2 nachgelesen werden.

9.2.3. Chemische Tabelle

Flamelet-Tabelle

Die Tabellierung der Chemie erfolgt fiir das Flamelet-Modell erneut tiber
die Gegenstromdiffusionsflamme (siehe Kapitel 5.2.3). Der verwendete
Mechanismus ist der fiir die C2-Chemie weit verbreitete und umfassend
validierte GRI-3.0 Mechanismus [126]. Der Mechanismus beinhaltet 325
Reaktionen mit 53 Komponenten und wurde speziell fiir die Methan-
Verbrennung entwickelt.

Abbildung 9.32 zeigt die Temperaturkontur der chemischen Tabelle.
Diese besteht aus 17 Gegenstromdiffusionsflammen. Eine globale Stre-
ckungsrate von ag = 10001 fiihrt zum Quenchen der teilvorgemischten
Methan-Flamme. Dies entsprach einer stochiometrischen Dissipations-
rate von g ~ 240%. Im Mischungsbruchraum hat die Tabelle eine
Auflosung von 200 gleichverteilten Stiitzstellen.

Als Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion fiir den Mischungsbruch wur-
de die B-Verteilung gewdhlt und eine Auflésung von 20 Stiitzstellen
der Mischungsbruchvarianz. Die Verteilung der Stiitzstellen der Mi-
schungsbruchvarianz erfolgt exponentiell mit einem Exponenten von o,5.
Integriert wurde die Tabelle mit Hilfe des Algorithmus nach Liu et al.
(siehe Kapitel 6.2.2.2).
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400 700 1000 1300 1600 1900

Abbildung 9.32.: Uber Gegenstromdiffusionsflammen erstellte chemi-

sche Tabelle fiir die Cabra-Flamme

Tabellen auf Basis eines Reaktionsfortschritts

Zur Reduktion und Tabellierung der Chemie wird, wie schon fiir das
Flamelet-Modell, der GRI-3.0 Mechanismus [126] verwendet. Die Ta-
bellierung erfolgt sowohl tiber die Reduktion mit dem Modell des ho-
mogenen Reaktors als auch mit dem Modell der planaren laminaren
Vormischflamme. Die Abbildung 9.33 zeigt auf der linken Seite die
Kontur der Temperatur der iiber den homogenen Reaktor ermittelten
Tabelle, sowie auf der rechten Seite die entsprechende, mit der Vormisch-
flamme bestimmte Tabelle. In beiden Féllen wurde der Massenbruch
von Wasser zur Bestimmung der Reaktionsfortschritts nach Gleichung
(5.3.11) verwendet. Wie bereits fiir die h3-Flamme gezeigt ist der Verlauf
der Temperatur {iber dem Reaktionsfortschritt fiir den Fall der Tabellie-
rung mittels Vormischflammen leicht aufgrund der Vorwdrmung aus
der Reaktionszone der Vormischflamme in Richtung Frischgas (c — 0)

verschoben.
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T[]—_ T[]_:[-

300 600 900 1200 1500 1800 2100 300 600 900 1200 1500 1800 2100

(a) Homogener Reaktor (b) Planare Laminare Vormischflamme

Abbildung 9.33.: Kontur der Temperatur der Tabellen auf Basis eines
Reaktionsfortschritts fiir die Cabra-Flamme ( Y, =
Yco, + YH0 + Yh,)

Deutlich zeigt sich dieser Effekt auch hier anhand der tabellierten Reak-
tionsfortschrittsrate, dargestellt in der Abbildung 9.34. Auf der linken
Seite ist die Kontur der Reaktionsfortschrittsrate basierend auf homo-
genen Reaktorrechnungen abgebildet, wihrend auf der rechten Seite
die entsprechende Kontur fiir die Reduktion tiber die Vormischflamme
gezeigt wird. Aufgrund des Energie- und Stofftransports aus der Reakti-
onszone in die Vorwdrmzone kommt es zu einer erhohten Reaktionsrate,
die deutlich in der Tabelle zu sehen ist. Dies konnte schon zuvor anhand
der Vormischflammentabelle der h3-Flamme gesehen werden.

Eine Besonderheit ergibt sich hier fiir den Bereich f < 0,094, es kommt
nicht zur Ausbildung einer laminaren Flamme, die Verbrennung ist
dominiert von der Selbstziindung des Gemisches. Dies ldsst sich gut in
Abbildung 9.35 erkennen. Hier dargestellt ist der Verlauf der Ziindzeiten

tiber dem Mischungsbruch. Die Ziindzeiten des homogene Reaktors
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Abbildung 9.34.: Kontur der Reaktionsrate des Reaktionsfortschritts der
Tabellen auf Basis eines Reaktionsfortschritts fiir die
Cabra-Flamme (Y, = Yco, + Yn,0 + YHZ)

sind in diesem Fall definiert als der Zeitpunkt, an welchem die Re-
aktortemperatur um eine Temperaturdifferenz von 10K oberhalb der
Vorwarmtemperatur liegt. Die Ziindung erfolgt im Vergleich zur Ziind-
verzugszeit nahezu instantan. Daher ist der Einfluss der gewihlten
Temperaturdifferenz von 10K vernachlédssigbar. Die Bestimmung der
Ziindverzugszeit erfolgt fiir die laminare Vormischflamme analog zum
homogenen Reaktor. Zur Bestimmung der Ziindverzugszeit wird tiber

die lokale Geschwindigkeit die Verweilzeit bestimmt durch:

Hx) = /Ox %dx (9.2.1)

Wie anhand der Abbildung zu erkennen ist, liegt die Ziindverzugszeit
der laminaren Vormischflamme im Bereich f > 0,094 aufgrund der
Riickvermischung von Energie und Radikalen aus der Reaktionszone
deutlich unterhalb der des homogenen Reaktors. In Richtung f = 0,094
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—Laminare Vormischflamme

- - Homogener Reaktor

Abbildung 9.35.: Verlauf der Ziindverzugszeiten des homogenen Reak-

tors und der Vormischflamme fiir den Cabra-Fall

nahern sich die Ziindverzugszeiten jedoch an, bis sie fiir f < 0,094 an-
ndhernd die gleichen Werte annehmen. An dieser Stelle ist die Diffusion
nicht mehr der entscheidende Effekt fiir die Stabilisierung der Flamme,
sondern die reine Reaktionsrate. Somit nidhern sich hier die Loésungen

der beiden Reduktionsmethoden an.

9.2.4. Ergebnisse der RANS-Simulationen

Flamelet-Simulationen

Im Folgenden wird kurz das Ergebnis der Flamelet-Simulationen be-
sprochen. Hierbei soll insbesondere der Einfluss der Annahme kleiner
chemischer Zeitmafie im Vergleich zu den Mischungszeitmafien, die dem
Flamelet-Modell zu Grunde liegt, gezeigt werden.

In Abbildung 9.36 ist die Temperaturkontur der nach dem Flamelet-
Modell simulierten Cabra-Flamme gezeigt. Das Flamelet-Modell pro-

gnostiziert hier eine aufsitzende Freistrahlflamme, dhnlich wie zuvor
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fiir die h3-Flamme. Der Grund fiir dieses Verhalten ist die nur tiber die
Streckungsrate alleine nicht zu berticksichtigende kinetische Kontrolle
der Flamme, die zum Abheben dieser fiihrt. Dies ist deutlich im Verlauf
der Temperatur tiber dem entdimensionierten Abstand vom Rohraustritt
x/D, der in Abbildung 9.37 dargestellt ist, zu erkennen. Die rote Linie
zeigt den Temperaturverlauf, wahrend die roten Symbole die zugehorige
Messung zeigen. Die Messung zeigt hier zundchst nur ein Einmischen
der heifien Abgase aus dem Begleitstrom, durch ein langsames Anstei-
gen der Temperatur zu erkennen. Nach einem Abstand von x/D ~ 50
kommt es dann zum Ziinden der Flamme. In der Rechnung ziindet die
Flamme bereits bei x/D =~ 5. Durch das frithe Ziinden der Flamme in
der Simulation gepragt, zeigt der durch die Gasexpansion beeinflusste
Verlauf des in schwarz dargestellten Mischungsbruchs ebenfalls keine

gute Ubereinstimmung.

Das Flamelet-Modell wurde von Peters unter der Annahme hergeleitet,
dass sich die Flamme am Ort der stochiometrischen Zusammensetzung
stabilisiert und nur durch die lokale Streckungsrate aus dem chemischen
Gleichgewicht ausgelenkt wird. Wie zuvor anhand der h3-Flamme her-
ausgestellt, zeigt das Flamelet-Modell fiir Flammen, die dieser Annahme
gerecht werden, gute Ergebnisse. Dies gilt fiir Flammen deren Reakti-
onsrate im Vergleich zur Mischungsrate von Brennstoff und Oxidator
schnell ist und die Mischungsbildung den limitierenden Prozess darstellt.
Insbesondere trifft dies auf einfache — hier im Sinne von aufsitzenden —
Freistrahlflammen wie die h3-Flamme zu, die aus diesem Grund auch
haufig zur Validierung des Flamelet-Modells verwendet werden. Ist die
Flamme jedoch kinetisch limitiert und sind die Mischungszeitmafe klein
oder zumindest in der gleichen Gréfienordnung der chemischen Zeit-
mafie, so ist das Flamelet-Modell nicht in der Lage, dies wiederzugeben.
Unter dem Aspekt betrachtet, dass vor allem im Bereich der Brenn-

kammern von Flugstrahltriebwerken die Emission von Stickoxiden eine
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Abbildung 9.36.: Kontur der Temperatur der Cabra-Flamme simuliert

mit dem Flamelet-Modell (k-e-Modell, Pr; = 0,9)

wesentliche Rolle fiir die Bewertung des Triebwerks spielen, sind diese
Flammen jedoch in der Regel stark kinetisch kontrolliert, um gerade
das Stabilisieren der Flammen im emissionsreichen stochiometrischen
Bereich zu verhindern und die Flamme gezielt, nahezu vorgemischt im
angestrebten mageren Bereich zu positionieren. Daher wird das Flame-
let-Modell - in der hier verwendeten Form - als ungeeignet fiir diese

Anwendungen angesehen.

Simulationen auf Basis einer

Reaktionsfortschrittsvariablen

Im Folgenden werden zunichst die Ergebnisse des JPDF-Modells unter

Verwendung der RANS-Formulierung fiir die Cabra-Flamme diskutiert.
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Abbildung 9.37.: Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mi-
schungsbruchs (schwarz) der Simulation (Linien) und

der Messwerte (Symbole) simuliert mit dem Flamelet-
Modell (k-e-Modell, Pr; = 0,9)

In Abbildung 9.38 ist auf der linken Seite die Temperatur-Kontur und
auf der rechten Seite die Kontur der Reaktionsfortschrittsrate fiir die
RANS-Rechnungen dargestellt. In beiden Konturen zeigt die linke Seite
das Ergebnis der Simulation mit der iiber den homogenen Reaktor erstell-
ten Tabelle, wihrend die rechte Seite das Ergebnis der entsprechenden
Simulation mit der vormischflammenreduzierten Chemie zeigt. Beide
Flammen ziinden im Bereich der Scherschicht zwischen dem heiflen
Begleitstrom und dem Freistrahl. Die Simulation mit der Vormischflam-
mentabelle ziindet jedoch deutlich friiher als die Simulation mit der
homogenen Reaktortabelle in einer Hohe von x/D ~ 35. Die weifse Linie
in Abbildung 9.38(b) kennzeichnet die Isolinie an der Stelle f = 0,094,
an welcher sich die Ziindzeiten der beiden Modelle in Abbildung 9.35
treffen. Allerdings ist hierbei zu berticksichtigen, dass es sich in Ab-
bildung 9.38 um den mittleren Mischungsbruch handelt. Es zeigt sich
jedoch anhand der Kontur der Reaktionsfortschrittsrate in Abbildung

9.38(b), dass die Simulation im Fall der Vormischflammentabelle ge-
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nau an diesem Punkt ziindet. Der Grund fiir das friihe Ziinden ist die
schon im Rahmen der Diskussion der verwendeten, chemischen Tabellen

angesprochene deutlich hohere Rate der Vormischflammentabelle.
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(] (]
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D [-] r/D [-]
(a) Kontur der Temperatur (HRCT/ PRE- (b) Kontur der Reaktionsrate der
MIX) Reaktionsfortschrittsvariablen

(HRCT/PREMIX)

Abbildung 9.38.: Kontur der Temperatur und des Reaktionsfortschrit-
ts der Cabra-Flamme simuliert mit dem JDPF-Modell
(k-e-Modell, Pr; = 0,9)

In Abbildung 9.39 ist nun der Vergleich des simulierten Verlaufs der
Temperatur sowie des Mischungsbruchs mit den Messwerten dargestellt.
Die durchgezogenen Linien zeigen das Ergebnis der Simulation tiber die

Reduktion mittels homogenem Reaktor, wahrend die gestrichelten Linien
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das Ergebnis tiber die Vormischflammenreduktion darstellen. Die Sym-
bole zeigen die Messwerte. Beide Modelle zeigen den gleichen Verlauf
im Bereich des Einmischens des heifsen Begleitstroms von x/D ~ 5 bis
x/D =~ 40, wo es dann zum Ziinden kommt. Hier ziindet die Simulation
mit der Vormischflammentabelle leicht vor der Messung, zeigt aber ab-
gesehen von der leicht zu frithen Ziindung eine gute Ubereinstimmung
mit der Messung.

Die Simulation mit der homogenen Reaktortabelle zeigt eine deutlich
zu lange Flammenlange auf. Wahrend somit die laminare Vormischflam-
me im Falle der h3-Flamme durch den Einfluss der Diffusion auf die
Rate tiberhaupt erst ein Stabilisieren der Flamme vorhersagen konnte,
zeigt sie auch im Fall der chemisch kontrollierten Flamme die besser
Ubereinstimmung mit der Messung und bewirkt, dass sich die Flamme
an der richtigen Stelle stabilisiert. Der Simulation {iber die homogene
Reaktortabelle fithrt hier zwar im Gegensatz zur h3-Flamme auch zu
einer Stabilisierung, gibt die Flammenldnge aber unzureichend wieder.
Abbildungen 9.40 und 9.41 zeigen den radialen Verlauf der Temperatur
und des Mischungsbruchs an verschiedenen axialen Position fiir den
Fall der Simulation mit der Vormischflammentabelle. Auch hier ist am
Verlauf der Temperatur das verfriihte Ztinden zu erkennen. Der Verlauf
des Mischungsbruchs in Abbildung 9.41 zeigt jedoch auch einen erhoh-
ten Queraustausch. Dies kann auch anhand des axialen Verlaufs der
Temperatur in Abbildung 9.39 iiber den stdrkeren Temperaturanstieg
im Bereich des Einmischens heifser Abgase des Begleitstroms gesehen
werden. Dieses verstarkte Einmischen heiler Abgase kann als Grund fiir
das axial frithere Ziinden in der Simulation angefiihrt werden.
Abschliefsend soll kurz anhand Abbildung 9.42 der Einfluss der Auflo-
sung der Varianz des Reaktionsfortschritts der Tabelle gezeigt werden,
um ein Einfluss der Auflosung auf das Ergebnis auszuschliefsen. Die

Abbildung zeigt den axialen Verlauf der Temperatur. Im Fall der h3-
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Abbildung 9.39.: Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mi-
schungsbruchs (schwarz) der Simulation (Linien) und
der Messwerte (Symbole) (k-e-Modell, Pr; = 0,9)
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Abbildung 9.40.: Radialer Verlauf der Temperatur der Simulation (Lini-
en) und der Messwerte (Symbole) an den axialen Posi-
tion x/D = 15, 30, 40, 50, 70 (k-e-Modell, Pr; = 0,9)

Flamme zeigte sich kein Einfluss der Anzahl an Stiitzstellen des Reakti-
onsfortschritts auf die Simulation, da die Flamme durch die Mischung

dominiert wurde. Die Cabra-Flamme ist jedoch nicht durch die Mi-

195



9. Modellflammen

0.8

]

Abbildung 9.41.: Radialer Verlauf des Mischungsbruchs der Simulation
(Linien) und der Messwerte (Symbole) an den axialen
Positionen x/D = 15, 30, 40, 50, 70 (k-e-Modell, Pry =
0,9)

schung sondern durch die chemischen Zeitmafle dominiert. Hier zeigt
sich ein deutlicher Einfluss der Anzahl an Stiitzstellen. Ab einer Anzahl
von 5 Stiitzstellen ist die Simulation jedoch unabhédngig von dieser. Fiir
die oben diskutierten Simulation wurden eine Anzahl von 10 Stiitzstellen
verwendet und somit haben diese in den obigen Ergebnissen keinen

Einfluss.
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Abbildung 9.42.: Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mi-
schungsbruchs (schwarz) der Simulation (Linien) und
der Messwerte (Symbole) unter Variation der Anzahl
an Stiitzstellen des Reaktionsfortschritts (Premix, k-e-
Modell, Pr; = 0,9)

9.2.5. Ergebnisse der LES-Simulation

In Abbildung 9.43(a) ist die Kontur der instantanen Temperatur der
LES-Simulation unter Verwendung der laminaren Vormischflamme zur
Reduktion dargestellt. Anhand der instantanen Temperatur sind deutlich
die feinskaligen Strukturen am Rohraustritt zu erkennen, die stromab
grofiskaliger werden. Im Bereich x/D = 50 — 55 kommt es zum Ziinden
der Flamme. Die gemittelte Temperatur ist in Abbildung 9.43(b) dar-
gestellt. Hinsichtlich der LES-Simulation werden hier nur Ergebnisse,
die mit dem Modell der laminaren Vormischflamme gerechnet wur-
den, gezeigt. Im Vergleich zur RANS-Simulation ist die Flamme etwas
kompakter ausgebildet. Der Abstand zwischen dem Ziindpunkt in der
radialen Scherschicht zum Ziindpunkt entlang der Achse der Symmetrie

ist etwas kiirzer ausgebildet.
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Abbildung 9.43.: Kontur der instantanen (links) und mittleren (rechts)
Temperatur der LES-Simulation der Cabra-Flamme mit
dem JDPF-Modell (Smagorinsky-Modell, Premix)

Anhand des axialen Verlaufs der Temperatur in Abbildung 9.44 ldsst
sich erkennen, dass der Ziindpunkt nun axial leicht stromab versetzt ist,
dann jedoch recht abrupt ziindet, so dass der Punkt, an welchem die
Maximaltemperatur erreicht wird (x/D = 60), gut von der Simulation
abgebildet wird.

Das verspétete Ziinden zeigt sich ebenfalls deutlich in den radialen Ver-
laufen der Temperatur in Abbildung 9.45. Im Falle der RANS-Rechnung
zeigte sich ein deutlich zu frithes Ziinden schon an der Stelle x/D = 40.
In der Messung findet das Ziinden zwischen x/D = 40 — 50 statt. An-
hand der Kontur der Temperatur in Abbildung 9.43(b) zeigt sich jedoch,
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Abbildung 9.44.: Axialer Verlauf der Temperatur (rot) und des Mi-
schungsbruchs (schwarz) der Simulation (Linien) und
der Messwerte (Symbole) (Smagorinsky-Modell, Pre-

mix)

dass die Flamme in der Simulation unmittelbar kurz nach der Position
x/D =~ 50 ziindet und somit auch hier im Vergleich zur Messung nur
leicht verzogert.

Auch der Verlauf der axialen Mischung in Abbildung 9.44 sowie der
radiale Verlauf in Abbildung 9.46 zeigt sich verbessert im Vergleich
zur RANS-Simulation. Bis zur Position x/D =~ 40 liegt der Verlauf der
Simulation auf den Messwerten. Da hier die Flamme im Bezug auf die
Messung ziindet, ist eine leichte Abweichung im weiteren Verlauf aber

Zu erwarten.

9.2.6. Zusammenfassung

Im Vergleich zur h3-Flamme ist die Cabra-Flamme eine abgehobene
Flamme, deren chemische Zeitmafde deutlich die Hohe, mit welcher
die Flamme sich stromab des Rohraustritts stabilisiert, beeinflusst. Das
Flamelet-Modell ist durch die Annahme einer im Vergleich zur Mischung

schnellen Chemie nicht in der Lage die Flamme wiederzugeben.
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(Linien) und der Messwerte (Symbole) an den axialen

Position x/D = 15, 30, 40, 50, 70 (Smagorinsky-Modell,

Premix)

Ein weiterer wesentlicher Einfluss stellt das Einmischen der heifSen Ab-

gase aus dem Begleitstrom dar. Wie der Effekt der Vorwdrmung aus

der Reaktionszone in die Frischgaszone der laminaren Vormischflamme,
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fiihrt dieser konvektive Transport heifler Abgase in den Freistrahl zu
einer Erhohung der Reaktionsrate und somit zum Ziinden der Flam-
me. Ohne diesen Begleitstrom wiirde die Flamme voraussichtlich nicht
stabilisieren. Im Gegensatz zum Effekt der Vorwdrmung aus der Re-
aktionszone, der sich in den kleinen Skalen abspielt, welche durch die
RANS und auch LES-Simulation nicht aufgelost werden und bei der Ta-
bellierung nur durch die Vormischflamme berticksichtigt wird, ist dieses
Einmischen durch die RANS-Simulation aufgelost und wird somit auch
im Fall des homogenen Reaktors in der Simulation berticksichtigt. Der
Verlauf der Ziindverzugszeiten in Abbildung 9.35 zeigte, dass dieser
Effekt im Bereich f < 0,094 dominant wird.

Beide Reduktionsmodelle sind somit im Gegensatz zur h3-Flamme in
der Lage eine abgehobene, stabilisierte Flamme vorherzusagen. Fiir die
Simulation tiber die Reduktion mittels dem homogenen Reaktor ist die
Flamme jedoch zu lang vorhergesagt, sie stabilisiert zu weit stromab. Die
Simulation {iber eine Reduktion durch Vormischflammen gibt die Cabra-
Flamme gut wieder und zeigt lediglich eine leicht zu kurze Flamme und
radial gesehen ein zu frithes Ziinden der Flamme. Als Ursache hierfiir
kann ein durch das k-e-Modell zu ausgeprégtes Einmischen des heifien
Begleitgases angefiihrt werden.

Die LES-Simulation zeigt hier, wie schon zuvor fiir die h3-Flamme, eine
verbesserte Vorhersage der Mischung und gibt den axialen Ziindpunkt
leicht verbessert wieder. Sie ziindet jedoch ebenfalls sowohl axial als
auch radial noch zu weit stromab.

Zusammenfassend zeigt sich beim Betrachten der Modellflammen,
dass die Reduktion tiber Vormischflammen fiir die Simulation beider
Modellflammen die besseren Ergebnisse liefert. Als wesentlicher Grund
hierfiir ist der durch die Simulation nicht aufgeloste Prozess der Vor-
warmung aus der Reaktionszone in die Frischgaszone, der sich auf sehr

kleinen Skalen abspielt, anzufiihren. Das Steady-State-Flamelet-Modell
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ist jedoch durch das Fehlen einer Reaktionsrate nicht in der Lage eine
abgehobene und somit kinetisch kontrollierte Flamme zu modellieren.
Da diese kinetischen Effekte jedoch in den im Folgenden diskutierten
technischen Flammen einen wesentlichen Parameter darstellen, wird das

Flamelet-Modell nicht mehr weiter diskutiert.
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Die zuvor gezeigten Flammen sind Modellflammen, die sich durch klar
definierte Randbedingungen und ihrer einfachen Geometrie — beide der
diskutierten Modellflammen sind nicht eingeschlossene Freistrahlflam-
men — auszeichnen. Im Folgenden wird der Einfluss der Reduktionsme-
thode anhand von am Engler-Bunte-Institut untersuchten technischen
Flammen untersucht. Bei beiden Flammen handelt es sich um drallstabi-
lisierte, eingeschlossene Diffusionsflammen, wie sie unter anderem in
Brennkammern von Flugstrahltriebwerken eingesetzt werden. Gezeigt
werden zwei Flammen, von welchen die erste eine verdrallte, abgeho-
bene Methan-Flamme ist, wihrend die zweite Flamme eine mit Kerosin

befeuerte, abgeloste Drallflamme darstellt.

10.1. Abgehobene Drallflamme (TLC)

Im Rahmen des europdischen Projektes TLC (Towards Lean Combus-
tion) wurde am Engler-Bunte-Institut eine abgehobene, eingeschlosse-
ne Drallflamme untersucht. Abbildung 10.1 zeigt eine Fotografie der
Methan-Flamme, welche hier zur Visualisierung in einer Glasbrennkam-
mer betrieben wurde. Das Bild veranschaulicht deutlich das Abheben
der Flamme anhand des Eigenleuchtens.

Die Flamme wird durch eine Zweikanaldiise (siehe Abbildung 10.2)
erzeugt. Diese Diise ist eine Weiterentwicklung, der in der Arbeit von
Klaus Merkle [88] entwickelten Diisen und wurde von Paris Fokaides

[27] experimentell untersucht. Die Diise hat zwei Luftkandle, einen
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Abbildung 10.1.: Fotografie der TLC-Flamme in einer Brennkammer aus
Glas [27]

primdren (4), sowie einen sekunddren (5) Luftkanal. Wahrend der se-
kundére Luftkanal im Gegensatz zu den in [88] untersuchten Diisen
unverdrallt ist, wird tiber radiale Drallkanéle dem priméren Luftstrom
ein Drehimpuls aufgepragt. Der Brennstoff wird tiber einen Ringspalt
an der Stelle (1) dem primédren Luftstrom zugefiihrt. Nach dem Diffu-
ser (2) treten der primére und sekunddre Luftstrom aus der Diise aus
und werden gemischt. Hierbei verhindert der unverdrallte Sekundar-
strom im Vergleich zu konventionellen drallstabilisierten Flammen ein
Wirbelaufplatzen und fiihrt zum Abheben der Flamme. Gleichzeitig
fiihrt die dem priméren Element aufgeprédgte Drehgeschwindigkeit zu
einer im Vergleich zu unverdrallten Freistrahlflammen schnelleren Mi-
schung von Brennstoff und Luft in der Scherschicht zwischen Primér-
und Sekundérkanal. Das Abheben der Flamme ermoglicht eine gewisse
Vormischstrecke bis zur Reaktionszone. So werden nahestdchiometri-
sche Gemischzustdnde in der Flamme vermieden, welche aufgrund ihrer
hohen Temperatur ein Ursache fiir erhohte Stickoxidbildung sind. Es

kommt zu einer teilvorgemischten, mageren Verbrennung.
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Do=2R,

i

Abbildung 10.2.: Skizze der TLC-Diise [27]

Zur Messung wird die Diise in dem in Abbildung 10.3 gezeigten Mes-
saufbau betrieben. Der Messaufbau ermoglicht eine getrennte Zufuhr
von Primar- und Sekundér-Luft. Die Brennkammer selbst ist mit Was-
ser gekiihlt und besitzt einen optischen Zugang zur Verwendung von
Lasermesstechnik. Eine ausfiihrliche Beschreibung der verwendeten
Messtechnik sowie der Diise und des Messaufbaus findet sich in den
Arbeiten von Merkle [88] und Fokaides [27]. Vermessen wurde die Diise

von Fokaides.

10.1.1. Daten der untersuchten Diise und Betriebspunkt

Die verwendete Diise hat einen Radius am engsten Querschnitt von
(Ro = 12,96 mm). Die Drallzahl des Primédrelement betrdgt S, = 0,76.
Wobei hier die Drallzahl nach [72] definiert ist tiber
= 3 (10.1.1)

iR,
Um ein Wirbelaufplatzen der Stromung zu erreichen ist nach Maier

[84] eine Mindestdrallzahl von 0,5-0,6 notig. Somit ist die Drallzahl des
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Abbildung 10.3.: Messaufbau der TLC-Flamme [27]

Primé&relements hoch genug ein Wirbelaufplatzen des Primérstroms zu
bewirken[72]. Durch den unverdrallten Sekundérstrom wird dies jedoch
— im Sinne einer drallstabilisierten Flamme — verhindert. Es kommt, wie
spater gesehen werden kann, lediglich zur Ausbildung einer kleinen

Riickstromblase direkt am Diisenaustritt.

Hier ist D der Drehimpulsstrom und [ der Impulsstrom der Luft des
Primarkanals. Die gesamte effektive Fliche der Diise betrdgt 335 mm?,
wobei das Primérelement eine effektive Fliche von 113 mm? und das
Sekundarelement der Diise eine effektive Flache von 222 mm? besitzt.
Der durch das Sekundarelement stromende Massenstrom betragt so-
mit ungefdhr das zweifache des Primdrmassenstroms. Der Radius der
Brennkammer betragt 50 mm. Die Brennkammer hat eine Lange von 480

mm.

Der hier simulierte Betriebspunkt entspricht dem Betriebspunkt 1
(BP1) in der Arbeit von Fokaides [27]. Die Diise wird hierbei bei einer

Vorwdrmtemperatur der eintretenden Verbrennungsluft von 373 K at-
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10.1. Abgehobene Drallflamme (TLC)

mospharisch betrieben. Der Luftmassenstrom betrdgt 73,6 kg/h, was
zu einem Druckverlust von 2% iiber die Diise fiihrt. Die Luftzahl des

Betriebspunkts betrdgt 1,6 und ist somit deutlich im mageren Bereich.

Massenstrom Luft 73,6 [kg/h]
Vorwdrmtemperatur 373 K]
Luftzahl 1,6 [-]
Druckverlust 2 [%]
Bulkgeschwindigkeit im engsten Quer-

schnitt s [m/s]
Reynolds-Zahl R2100.000 [-]
Radius am engsten Querschnitt 12,96 [mm]
Effektive Fliche Primarelement 113 [mm?]
Effektive Flache Sekundarelement 222 [mm?]

Tabelle 10.1.: Daten der gasbefeuerten TLC-Diise und des Betriebspunkts
BP1

10.1.2. Simulierte Geometrie

In Abbildung 10.4 ist auf der linken Seite die vollstindige Geometrie
der Diise und des unteren Bereichs der Brennkammer dargestellt. Die
Diise zeigt deutlich die Form des verdrallten Primarkanals und des
unverdrallten Sekunddrkanals. Um den Aufwand der Simulation zu
reduzieren, werden die Drallkanile in der Simulation jedoch nicht be-
riicksichtigt. Auf der linken Seite ist die vereinfachte Geometrie — zur
Verdeutlichung mit der detaillierten tiberlagert — dargestellt. Die Simula-

tion beginnt erst nach Austritt aus den Drallkanélen, somit miissen diese
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in der Simulation nicht mehr aufgelost werden. Hierbei tritt die Stro-
mung im unverdrallten Sekundéarkanal direkt radial mit einer um den
Umfang konstanten Geschwindigkeit ein. Fiir den verdrallten Primérka-
nal wird tiber die Anstellung des Primdrkanals das Verhéltnis zwischen
Tangential- zu Radialgeschwindigkeit bestimmt und die Geschwindig-
keit in Zylinderkoordinaten mit einer {iber den Umfang konstanten
Geschwindigkeit aufgegeben. Diese Methode fand schon unter anderem
im Rahmen der Arbeit von Frank Wetzel [138] Anwendung. In dieser
Arbeit findet sich auch ein Vergleich der detaillierten zur vereinfachten

Geometrie hinsichtlich des Einflusses dieser Vereinfachung.

Vollstindige Vereinfachte
Diisengeometrie Diisengeometrie
Brennkammer

Diffusor

Sekundardrallerzeuger

Primardrallerzeuger

Abbildung 10.4.: Detaillierte (rechts) und simulierte Geometrie (links)
der TLC Konfiguration mit gasbefeuerter Diise
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10.1.3. Numerisches Rechengitter und Randbedingungen

Numerisches Gitter

In Abbildung 10.5 ist das fiir die RANS-Simulationen verwendete Gitter
abgebildet. Der obere Teil der Grafik zeigt das gesamte Rechengitter
in einer seitlichen Ansicht. Der Auslass ist, wie anhand des Gitters
zu sehen, radial nach auflen versetzt und die Achse der zylindrischen
Brennkammer ist versperrt. Dies verhindert ein Ansaugen auf der Achse
durch eventuelles Wirbelaufplatzen der Drallstromungen und ermog-
licht hierdurch einfachere numerische Randbedingungen. Wiirde die
Stromung Luft aus der Umgebung ansaugen, so wire deren Zustand an
den Eintrittrandern unbestimmt. Wie zuvor bei beiden Modellflammen
wird auch hier ein periodisches Gitter verwendet, welches nur einen
rotationssymmetrischen Ausschnitt der gesamten Geometrie abbildet.
In der unteren linken Ecke der Abbildung ist eine Nahansicht der Diise
dargestellt. Sie zeigt die drei Einldsse der Brennstoff- und Luftzufiih-
rungen. In der unteren rechten Ecke ist das Gitter mit Sicht auf die
Rotationsachse dargestellt. Diese Darstellung zeigt die 6°-Geometrie. Im
Vergleich zu den unverdrallten Modellflammen werden hier vier Elemen-
te in Umfangsrichtung verwendet, was in Bezug auf die Drallstrémung

zu einer verbesserten, numerischen Stabilitdt der Losung fiihrte.

Das Gitter besteht aus hexaedrischen Zellen und hat eine Auflosung

von 105.000 Zellen. Die lingste Zelle betragt 18 mm.

Das Gitter der LES-Simulation entspricht dem Rechengebiet der RANS-
Simulation (siehe Abbildung 10.4) und ist in Abbildung 10.6 dargestellt.
Es ist vollstandig dreidimensional und verwendet keine zyklischen Rand-
bedingungen. Das Gitter besteht aus hexaedrischen Zellen. Die Gitter-
auflosung betragt hierbei 1.300.000 Elemente. Die lingste Zelle hat eine

Lange von 3,3 mm.
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Brennkammerwand

[2]
3 2
©
02 g
85 E
- £ <
2w T
@ c 5 —
.DE_ 2 E 6°% i T

Abbildung 10.5.: Rechengitter der RANS-Simulationen fiir die TLC-Diise

und Brennkammer

Abbildung 10.6.: Rechengitter der LES-Simulationen fiir die TLC-Diise

und Brennkammer
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10.1. Abgehobene Drallflamme (TLC)

Rand ulm/s]  plbar] k[m?/s?]  wl[1/s]
Priméreinlass 23,34 Vup=0 2,04 3498,4
Sekunddreinlass 27,38 Vaup=0 281 3345,82
Brennstoffeinlass 18,26 Vap =0 1,25 7988,82
Brennkammerwand o Vup=0 - -
Auslass Vau=0 pior=1 Vyk=0 Vyuw=0

% =1,368
tin = 0
Verwendung eines Wandmodells fiir hohe Reynoldszahlen [2]

Tabelle 10.2.: Randbedingungen der Stromungsgrofien zur RANS-Sim-

ulation der TLC-Flamme

Randbedingungen

Die Randbedingungen der Stromungsfelder fiir die RANS-Simulationen
sind in Tabelle 10.2 abgebildet. In der Tabelle angegeben ist er Betrag der
Geschwindigkeit. Dieser entspricht im Fall des Sekundar- und Brennstoff-
zulass der Radialgeschwindigkeit auf den Randern. Fiir den Primérein-
lass ist das Verhiltnis von tangentialer zu radialer Geschwindigkeit 1,368.
Die Werte fiir die turbulente kinetische Energie k und die turbulente
Wirbelfrequenz w entsprechen der Annahme einer turbulenten Intensitét
von 5% und einem turbulenten Léngenmafs von I; = 0,007d,4. Dies
sind die Werte einer voll ausgebildeten turbulenten Rohrstromung unter
Verwendung des hydraulischen Durchmessers dj,,4 zur Ubertragung der
Rohrgeometrie auf die rechteckigen Einlasskanile. Hier ist die turbulente
Wirbelfrequenz anstelle der turbulenten Dissipationsrate angegeben, da
zur Simulation der Drallstromungen das SST-Modell verwendet wurde.
Die Tabelle 10.3 gibt die Randbedingungen fiir das Reaktionsmodell
an. Da der Brennstoff iiber den Brennstoffeinlass eintritt, ist hier der

Mischungsbruch per Definition gleich eins. Uber die anderen Einlasse
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Rand 7 Iz ¢ c"2
Priméreinlass 0 o} 0 0
Sekundéreinlass 0 0 0 0
Brennstoffeinlass 1 0 o) 0

Vaf2 = Va2 =
Brennkammerwand V,f =0 . nf Vuc=0 !

Vaf? = Vauc? =
Auslass Vuf =0 . nf Vauc=0 !

Tabelle 10.3.: Randbedingungen der Grofien der Reaktionsmodellierung
zur RANS-Simulation der TLC-Flamme

tritt die Verbrennungsluft ein, folglich hat der Mischungsbruch hier
den Wert Null. Der Reaktionsfortschritt ist an allen Einldssen Null, da
die Stromung vollstindig unreagiert in die Diisengeometrie eintritt.
Die Varianzen sind entsprechend an allen Eintrittrdndern Null, da hier
nur die Zustédnde vollstindig unreagierter reiner Luft oder vollstindig
unreagiertem reinem Brennstoff vorliegen. An den Wianden und am

Auslass wird eine Nullgradientenrandbedingung verwendet.

Fiir die LES-Simulation entfallen die Randbedingungen der Varianzfel-
der sowie des Turbulenzmodells. Die korrelierten turbulenten Strukturen
am Rohraustritt werden durch ein digitales Filterverfahren nach Klein
et al. erzeugt [64]. Zur Erzeugung dieser Strukturen wird wie bei der
RANS-Simulation von einer turbulenten Intensitdt von 5% und einem
turbulenten Langenmafs von I; = 0,007d),,; ausgegangen. Die Randbe-

dingungen der LES-Simulation sind in Tabelle 10.4 zusammengefasst.
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Rand u[m/s plbar] f c
Priméreinlass 23,342 Vap=0 o 0
Sekundareinlass 27,38 P Vap=0 o 0
Brennstoffeinlass 18,26 P Vup=0 1 0
Brennkammerwand o Vap=0 Vuf=0 Vuyuc=0
Auslass Vau=0 pir=1 Vuf=0 Vuc=0

1)

Utan
o — 1,368
b Uan 0

Uyad

Tabelle 10.4.: Randbedingungen der Stromungsgrofien zur LES-
Simulation der TLC-Flamme

10.1.4. Loser und Diskretisierung

Der numerische Setup entspricht vollstindig dem der h3-Flamme und

kann in Kapitel 9.1.2 nachgelesen werden.

10.1.5. Chemische Tabellen

Zur Reduktion und Tabellierung der Chemie wird der GRI-3.0 Mecha-
nismus verwendet. Fiir die Simulation wurde fiir den Brennstoff Methan
angenommen, wahrend fiir den Oxidator technische Luft mit einem
Massenbruch von 0,767 an Stickstoff und 0,233 an Sauerstoff verwen-
det wird. Die Vorwarmtemperatur betragt 100°C und die Verbrennung
erfolgt atmospharisch.

In Abbildung 10.7(a) ist die Temperaturkontur der {iber homogene
Reaktorrechnungen erzeugten Tabelle dargestellt, 10.7(b) zeigt die Kon-
tur der Temperatur der tiber laminare planare Vormischflammen ge-
nerierten Tabelle. Die tiber den homogenen Reaktor generierte Tabelle
besteht aus 47 Reaktorrechnungen, die Tabelle tiber die laminare pla-

nare Vormischflamme aus 31. Grund fiir die unterschiedliche Anzahl
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1 1

(a) Homogener Reaktor (b) Planare Laminare Vormischflamme

Abbildung 10.7.: Kontur der Temperatur der Tabellen auf Basis eines
Reaktionsfortschritts fiir die TLC-Flamme (Y. = Yo, +

Yh,0)

an Stiitzstellen der Tabelle sind die engen Ziindgrenzen der Vormisch-
flamme. Die numerischen Ziindgrenzen lagen bei f = 0,02 im mageren
und f = 0,21 im fetten Bereich. Der stochiometrische Mischungsbruch
liegt bei fs; = 0,055. Innerhalb dieses Bereichs sind die Stiitzstellen der
Tabellen identisch. Auflerhalb dieses Bereichs wird interpoliert. Hierauf
beruht der Unterschied in der Temperatur fiir f > 0,21. Innerhalb des
ziindfahigen Bereichs, in welchem die Vormischflamme stabilisiert, zei-
gen die Tabellen im Vergleich dieselbe Charakteristik, die schon zuvor
bei den Modellflammen gesehen werden konnte. Die Temperaturkontur
der planaren laminaren Vormischflammentabelle ist leicht in Richtung
Frischgas ¢ — 0 verschoben. Die Ursache ist auch hier der Effekt der
Vorwdarmung aus der Reaktionszone im Falle der Vormischflammen.
Der Vergleich der Reaktionsraten des Reaktionsfortschritts, in Abbil-

dung 10.8 dargestellt, ist somit auch hier im Fall der Vormischflamme
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o [1/ms] e (e o [1/m’s] [ D |

100 500 900 1300 100 500 900 1300

(a) Homogener Reaktor (b) Planare Laminare Vormischflamme

Abbildung 10.8.: Kontur der Reaktionsrate des Reaktionsfortschritts der
Tabellen auf Basis eines Reaktionsfortschritts fiir die
TLC-Flamme (Y: = Yco, + YH,0)

erhoht im Vergleich zum homogenen Reaktor. Vor allem ist sie jedoch
ebenfalls zu kleineren Werten des Reaktionsfortschritts und somit in
Richtung des Frischgases hin verschoben. Auffillig ist auch der im Ge-
gensatz zu den Gemischen der Modellflammen sehr enge Bereich in
welchem die Reaktionsfortschrittsrate hohe Werte aufweist.

10.1.6. Ergebnisse der RANS-Simulationen

Im Rahmen des Europdischen Projektes TLC wurde die TLC-Flamme um-
fangreich sowohl experimentell als auch numerisch untersucht. Hier soll
nur der Teil der Arbeit betrachtet werden, der einen Bezug zur Redukti-
onsmethode aufweist. Der Vergleich der simulierten und gemessenen
axialen Geschwindigkeit ist fiir die Simulation {iber den homogenen

Reaktor in Abbildung 10.9(a) sowie fiir die Simulation tiber die planare
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laminare Flamme in Abbildung 10.9(b) dargestellt. Die Geschwindigkeit
ist mit der Bulkgeschwindigkeit im engsten Querschnitt der Diise entdi-
mensioniert. Radius und Lange sind jeweils mit dem Durchmesser am
engsten Querschnitt der Diise entdimensioniert. In beiden Abbildungen
ist jeweils auf der linken Seite die Simulation und auf der rechten Seite
die Messung dargestellt. Die weifien Linien der Konturen zeigen die
Linie der axialen Nullgeschwindigkeiten an. Die gemessene axiale Ge-
schwindigkeit zeigt zwei wichtige Eigenschaften des Stromungsfelds auf.
Dieses zeigt zwei Riickstromgebiete. Das erste Riickstromgebiet befindet
sich direkt mittig am Diisenaustritt und wird durch die Drallstrémung
aufgrund eines Wirbelaufplatzens erzeugt. Durch die unverdrallten Stro-
mung des Sekunddrkanals kommt es jedoch zu einem raschen Schliefen
dieses Riickstrémgebiets in einem Abstand von x/D = 1, da die Se-
kundérstromung ein weiteres radiales Expandieren der Primérstromung
unterbindet. Eine besondere Eigenschaft dieser inneren Riickstromzone
ist, dass diese eine selbsterregte Instabilitat aufweist, den sogenannten
PVC (Preceding Vortex Core), einer helikalen Wirbelstruktur. Eine nédhe-
re Betrachtung dieser Instabilitdt numerisch sowie experimentell findet
sich in [29][28][60].

Das zweite Riickstromgebiet befindet sich aufierhalb der eintretenden
Kernstromung in Ndhe der Wand. Dieses Riickstromgebiet ist deut-
lich ldnger bis zu einer Lange von x/D = 9 und weifit eine maximale
Riickstromgeschwindigkeit von ungefahr der Halfte der Bulkgeschwin-
digkeit auf. Die dufSere Riickstromung entsteht aufgrund des eingeschlos-
senen Zustands der Stromung. Analog zum Freistrahl [20] kommt es
in der dufleren Scherschicht der Drallstromung zum Ansaugen (Ent-
rainment) des umgebenden Gases. Da die Stromung jedoch durch die
Brennkammer eingeschlossen ist, fithrt dies zur einer Rezirkulation, der
Strahl saugt sich selbst an. Gleichzeitig kommt es zu einer Expansion der

Drallstromung stromab, bis diese durch die Brennkammerwand axial
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L u/u, [-] 10 g . u/u, [-]

x/D []

. _BR - L.
0432101 23 4 04321
r/D [-] r/D

(a) HRCT (b) PREMIX

Abbildung 10.9.: Vergleich der simulierten (linke Bildhélfte) und gemes-
senen (rechte Bildhélfte) Kontur der axialen Geschwin-
digkeit der TLC Flamme (SST, Pr; = 0,9)

umgelenkt wird. Dies schliefit die dufiere Riickstrémzone ab.

Die dufiere Riickstromung hat einen stabilisierenden Effekt auf die
Flamme, da sie die verbrannten Abgase rezirkuliert und in die Frischgass-
tromung einmischt. Aufgrund dieses Einmischens wird das Frischgas
vorgewdrmt und geziindet. Dieser Effekt soll im Zuge des Vergleichs
der Reduktionsmethoden noch néher betrachtet werden. Beim Vergleich
der gemessenen und simulierten axialen Geschwindigkeit fillt jedoch
auf, dass die Simulation in beiden Fillen die innere Rezirkulationszone
nicht abbildet. Die dufiere Rezirkulationszone wird zwar wiedergege-
ben, schlie8t jedoch spater und zeigt eine geringere Intensitét auf. Dies
ist auf den zu erkennenden kleineren Offnungswinkel der simulierten
Stromung zurtickzufiihren.

Die Abbildungen 10.10(a) und 10.10(b) Zeigen die zugehorigen si-
mulierten Temperaturkonturen der Flamme. Abbildung 10.10(a) zeigt
die tiber den homogenen Reaktor simulierte Kontur und Abbildung
10.10(b) zeigt das Ergebnis der Simulation {iber die planare laminare Vor-

mischflamme. Die gemessene Temperaturkontur, jeweils auf der rechten

217



10. Technische Flammen

Seite der Abbildungen dargestellt, zeigt deutlich den Effekt der dufleren
Riickstromzone auf. Die heifsen Abgase rezirkulieren bis an den Fufs
der Flamme und kiihlen hierbei entlang der Wand nur leicht ab. Diese
Rezirkulation zeigen beide Simulationen nur bedingt, was schon zuvor
anhand der axialen Geschwindigkeit gesehen werden konnte. Vergleicht
man die Lange der simulierten Flamme mit der gemessenen, so weist die
Simulation iiber den homogenen Reaktor eine leicht zu lange Flammen-
lange auf, wahrend die Simulation tiber die laminare Vormischflamme
eine zu kurze Flamme zeigt. Im Vergleich zur Cabra-Flamme ist der
Unterschied zwischen den beiden Modellen jedoch geringer ausgepréagt,
zeigt aber zunidchst in der Flammenlénge eine bessere Ubereinstimmung
fiir die Reduktion tiber den homogenen Reaktor. Dies wird jedoch im

Folgenden anhand der LES-Simulation relativiert.

10.1.7. Ergebnisse der LES-Simulationen

In den Abbildungen 10.11(a) und 10.11(b) Wird analog zu den RANS-Er-
gebnissen zuerst der Vergleich der simulierten und gemessenen axialen
Geschwindigkeit gezeigt. Betrachtet man die innere Rezirkulationszone
im Diisenmund, so féllt im Vergleich zu den RANS-Simulationen auf,
dass diese durch die LES-Simulation sowohl wiedergegeben werden,
als auch in ihrer Form und Intensitit tibereinstimmen. Auch die duflere
Rezirkulationszone wird besser wiedergegeben. Sie ist weiterhin ldnger
als die gemessene dufiere Rezirkulationszone zeigt jedoch im Vergleich
zur RANS-Simulation eine, vor allem in Richtung Diisenmund, erhohte
Intensitdt beziehungsweise erhohte Riickstromgeschwindigkeit. Der Off-
nungswinkel der Drallstromung wird weiterhin durch die Simulation

zu gering wiedergegeben.
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Abbildung 10.10.: Vergleich der Simulierten (linke Bildhélfte) und ge-
messenen (rechte Bildhélfte) Temperaturkontur der
TLC Flamme (SST, Pr; = 0,9)

Die verbesserte Abbildung der dufieren Riickstromzone hat einen deut-
lichen Einfluss auf das simulierte Temperaturfeld. Der Vergleich der
Temperaturkontur ist in den Abbildungen 10.12(a) und 10.12(b) darge-
stellt. Flammenform und Lange werden durch die LES-Simulation besser
wiedergegeben. Die Simulation {iber die Reduktion durch homogene
Reaktorsimulationen zeigt erneut eine im Vergleich zur Messung lan-
gere Flamme auf. Jedoch ist vor allem im Bereich der Umlenkung der
Stromung an der Flammenspitze in die duflere Riickstromzone die Tem-
peraturkontur der Flamme besser abgebildet. Sie zeigt zum einen nun

eine deutliche Riickfithrung der heiflen Abgase in die Riickstromzone
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Abbildung 10.11.: Vergleich der simulierten (linke Bildhilfte) und ge-
messenen (rechte Bildhalfte) Kontur der axialen Ge-

schwindigkeit der TLC Flamme (Smagorinsky)

und zum anderen eine bessere Wiedergabe der radialen Ausdehnung
der Flamme an der Flammenspitze. Die Simulation {iber die planare
laminare Flamme gibt die Flammenldnge wieder. Auch zeigt sie eine
leicht verbesserte Abbildung der heiffen dufleren Riickstrémzone.

Wie zuvor fiir die RANS-Simulationen ist der Unterschied zwischen
den beiden Reduktionsmodellen im Vergleich zur Cabra-Flamme gerin-

ger.

10.1.8. Zusammenfassung

Die TLC-Flamme zeigt ein im Vergleich zu den Modellflammen komple-
xeres Stromungsfeld auf. Die Flamme ist starker durch die zugrunde lie-
gende Stromung, insbesondere innere und dufiere Riickstromzone sowie
Expansion der Stromung, beeinflusst. Hierbei tragt die innere Riickstrom-
zone zur Mischung bei [29][28][60], wihrend die duflere Riickstromzone
tiber das Einmischen heifser Abgase die Stabilitdt der Flamme und deren

Lange bestimmt.

220



10.1. Abgehobene Drallflamme (TLC)

TIK] 20 TIK]

2000
1800
1600

2000
1800
1600
1400
1200
1000
800
600
400

- 1400

15 1200 15
1000

800

600

400

——————T—]

O-4-3-2-10 123 4

/D[] /D[]

0-4-3-2-1 01234

(a) HRCT (b) PREMIX

Abbildung 10.12.: Vergleich der Simulierten (links) und gemessenen
(rechts) Temperaturkontur der TLC Flamme (Sma-

gorinsky)

Hier zeigen insbesondere die RANS-Simulationen eine unzureichende
Wiedergabe der Stromungseigenschaften. Die LES-Simulationen geben
diese deutlich besser wieder und zeigen auch folglich eine bessere Wie-
dergabe der Flammenform und deren Lange. Auch hier zeigt sich jedoch
wie zuvor fiir die Modellflammen, dass die Reduktion auf Basis der
planaren laminaren Vormischflamme im Vergleich zur Reduktion tiber
den homogenen Reaktor aufgrund der beriicksichtigten Vorwarmung
eine hohere Reaktivitit aufweist. Die Flamme wird hierdurch durch die
vormischflammenbasierenden Simulationen im RANS- und LES-Kontext

im Vergleich zu den auf dem homogenen Reaktor basierenden Simula-
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tionen kiirzer wiedergegeben. Der Unterschied in der Flammenldnge,
welche hier ein Maf3 fiir die Reaktionsgeschwindigkeit darstellt, ist im
Gegensatz zur H3-Flamme geringer ausgeprégt. Dies ist darauf zur{ick-
zufiihren, dass der Effekt der Vorwdrmung auf den kleinen Skalen, der
Rezirkulation heiffer Abgase in den grofSen Skalen noch starker unter-
geordnet ist als zuvor im Fall der h3-Flamme der Effekt des Ansaugens
heifier Abgase aus dem Begleitstrom. Dennoch gibt auch hier die Simu-
lation tiber die planare laminare Vormischflamme die Flamme besser

wieder und der Effekt der Vorwdrmung ist nicht zu vernachlassigen.

10.2. Kerosinbefeuerte Drallflamme

Im Rahmen eines Européischen Projektes wurde am Engler-Bunte-In-
stitut eine Luftzerstduberdiise fiir ein Magerbrennkonzept entwickelt.
Ziel dieser Diise ist durch eine schnelle Mischung eines mageren Luft-
und Brennstoffstroms, einen lokal moglichst mageren Mischungszu-
stand zu erreichen, bevor das Gemisch ziindet. Somit werden lokal
hohe Temperaturen, die bei der Verbrennung nahestochiometrischer
Gemische entstehen, vermieden. Hierdurch konnen insbesondere die
Stickoxidemissionen gesenkt werden. Die Diise wird hier als Testfall
fiir die Modellierung der Verbrennung eines fliissigen Brennstoffes hin-
zugezogen. Weitere Informationen iiber das System finden sich in den
Publikationen [125] [85] [86].

10.2.1. Daten der untersuchten Diise und Betriebspunkt

Es wurden verschiedene Diisen innerhalb des Projektes entwickelt und
vermessen. Die hier zur Simulation verwendete Diise wurde fiir den
atmosphdrischen Messstand, der schon im Rahmen der TLC-Flamme

gezeigt wurde (siehe Abbildung 10.3), konzipiert. Die Diise ist in Ab-
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bildung 10.13 dargestellt. Es handelt sich um eine luftunterstiitzte Zer-
stduberdiise mit zwei gleichsinnigen Drallerzeugern, einem Primér- und

einem Sekundérdrallerzeuger.

Zerstauberlippe  Diffusor Querschnitt durch den
Primardrallerzeuger

Primar- und Sekundardrallerzeuger

Postion des Druckzerstaubers

Abbildung 10.13.: Untersuchte luftunterstiitzte Zerstauberdiise

Der Brennstoff wird iiber einen Druckdrallzerstiuber, der in die Diise
eingeschoben wird, auf die Zerstauberlippe gespritzt. Dort wird der sich
bildende Fliissigkeitsfilm durch die Primarluft bis zur Zerstauberkante
transportiert, wo der Film in der Scherschicht zwischen Primér- und
Sekundarluft zerstdubt und der Brennkammer zugefiihrt wird.

Um die Flamme in der Brennkammer zu stabilisieren, wird ein Wirbe-
laufplatzen der Stromung durch Aufgabe eines Drallstromung erzeugt.
Ein Maf} der Verdrallung der Stromung ist die Drallzahl. Die Diise
hat eine Gesamtdrallzahl beider Elemente von 0,76, definiert durch die
Beziehung

S=—: (10.2.1)
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Hier sind D und [ der Dreh- und Axialimpulsstrom und Ry der Diisen-
austrittradius. Um ein Wirbelaufplatzen der Stromung zu erreichen ist
nach Maier [84] eine Mindestdrallzahl von o,5-0,6 notig. Somit erzeugt
die Diise eine ausgeprégte innere Riickstromzone. Auf das Stromungs-
feld wird in der Besprechung der Simulationen noch eingegangen.

Simuliert wird ein stabil brennender Lastfall der Diise unter atmo-
sphérischen Bedingungen. Die Luft tritt auf eine Temperatur von 540 K
vorgewdrmt in die Diise ein. Das Verhiltnis des Luftmassenstroms zum
Brennstoffmassenstrom (LBV) ist 27. Der Druckverlust tiber die Diise
betrégt 3,5%.

Da die geometrischen Daten der Diise, inklusive der effektiven Fldche,
der Geheimhaltung unterliegt, werden im Folgenden keine Durchfluss-
daten und geometrischen Abmafien angegeben. Geschwindigkeiten und

Langenskalen werden in den Diagrammen dimensionslos dargestellt.

10.2.2. Numerisches Rechengitter und Randbedingungen

der Gasphase

Numerisches Gitter

Im Rahmen dieses Kapitels werden sowohl isotherme als auch reaktive
Simulationen der Diise gezeigt. Fiir die isotherme Stromung wurden
LES- und RANS-Simulationen durchgefiihrt, wahrend sich die reaktive
Simulation hier auf RANS-Simulationen beschrankt. In Abbildung 10.14
ist das LES-Gitter abgebildet. Das LES-Gitter besteht aus der vollstan-
digen Geometrie mit Drallerzeugern und dem Plenum, tiber welches
das Gas den Drallerzeugern zugefiihrt wird. In der oberen, linken Ecke
von Abbildung 10.14 ist eine frontale Ansicht auf das Plenum gezeigt.
Die Eintrittflache ist rot gekennzeichnet. In der oberen, rechten Ecke

der Abbildung ist das Plenum ausgeblendet, wodurch die Drallkanéle
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Abbildung 10.14.: LES-Gitter der luftunterstiitzten Zerstduberdiise

des Primédr- und Sekundéarelements zu erkennen sind. In der unteren,
linken Ecke ist die Diise von vorne ohne Brennkammer gezeigt. Hier
lassen sich die Zerstdauberlippe und der rot gekennzeichnete Druckdrall-
zerstauber erkennen. Die untere, rechte Ecke zeigt den Auslass aus der
Brennkammer, ebenfalls rot markiert. Das Gitter besteht aus 12.000.000

hexaedrischen Elementen.

Fiir die RANS-Simulationen wird erneut die Rotationssymmetrie ge-
nutzt und die Drallkandle werden nicht modelliert. Das Gitter ist in
Abbildung 10.15 dargestellt. In der unteren, linken Ecke ist eine Nahan-
sicht der Diise gezeigt. Hier sind die Einlassrander des Primar- und
Sekundérkanals farbig hervorgehoben. Wie schon zur Simulation der
TLC-Diise, werden hier die eintretenden Luftmassenstrome getrennt
aufgegeben. Wahrend fiir die TLC-Diise dieser Massenstrom schon im

Diisenstock aufgeteilt wurde, teilt sich dieser im Fall der experimentellen
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Abbildung 10.15.: RANS-Gitter der luftunterstiitzten Zerstauberdiise

Konfiguration anhand der effektiven Flichen von Primér- und Sekun-
darelement auf. Um den Massenstrom in der RANS-Simulation korrekt
aufzuteilen miissen diese bekannt sein. Die effektiven Flachen der Diise

wurden von S. Marinov experimentell bestimmt und sind somit bekannt.

Das Gitter besteht aus 15.500 Elementen und hat einen Winkel von 3°.
Die Rotationsachse besteht aus Prismen, wihren der Rest des Gitters

rein hexaedrisch ist.

Randbedingungen der Gasphase

In Tabelle 10.5 sind die Randbedingung der Stromungsfelder fiir die
RANS-Simulation zusammengefasst. Fiir das Geschwindigkeitsfeld wird
jeweils an den Eintrittrandern tiber den Massenstrom und die Drallzahl

die Geschwindigkeit ausgerechnet und als Dirichlet-Randbedingung
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auf den Réndern vorgegeben. An der Brennkammerwand ist die Ge-
schwindigkeit auf Null gesetzt. Fiir den Brennkammerauslass wird eine

Neumann-Randbedingung mit einem Nullgradienten verwendet.

Der Druck wird am Auslass tiber eine Totaldruckrandbedingung vorge-
geben, wobei der Totaldruck auf 1 bar gesetzt wird. An den Einldssen

sowie der Wand wird eine Nullgradientenrandbedingung verwendet.

Fiir die Turbulenzgroflen wird an den Eintrittrandern eine turbulente
Intensitiat von 10% und ein turbulentes Langenmafd von [; von % des
hydraulischen Durchmesser verwendet. Fiir die Wand wird eine Wand-

modell fiir hohe Reynolds-Zahlen verwendet [2].

Rand ulm/s]  plbar] kim?/s?]  e[m?*/s%]|w[1/s]
Primareinlass i, S, Vap=0 [=10% g~ =025

— . o L
Sekundireinlass  #ig, Sq Vup=0 I=10% Wtyd =0.25
Wand 0 Vap=0 -2 4
Auslass Var =0 piot=1 Vuk=0 V,(e|lw)=0

2 Verwendung eines Wandmodells fiir hohe Reynolds-Zahlen [2]

Tabelle 10.5.: Randbedingungen der Stromungsgrofien zur RANS-Sim-

ulation der luftunterstiitzten Zerstiuberdiise

Die Randbedingungen der Stromungsfelder gelten sowohl fiir die isother-
men als auch die reaktiven Simulationen. Fiir die reaktiven Simulationen
kommen noch die Randbedingungen der Felder des Reaktionsmodells
hinzu. Diese sind in Tabelle 10.6 zusammengefasst. Der Brennstoff wird
fiir die Tropfensimulationen nicht tiber die Euler-Felder sondern tiber
die Lagrange-Felder aufgegeben. Somit ist hier der Mischungsbruch
aller Eintrittsrandbedingungen gleich Null und somit reiner techni-
scher Luft entsprechend. Die Aufgabe des Brennstoffes wird in Kapitel
10.2.3 beschrieben. Der Reaktionsfortschritt ist auf allen Eintrittrandern

ebenfalls Null. Somit sind ebenfalls die Werte der Varianzen auf al-
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len Eintrittsfeldern Null. Fiir den Auslass und die Wande wird eine
Nullgradientenrandbedingung verwendet.

Fiir die LES-Simulation gelten die in Tabelle 10.7 angegebenen Rand-
bedingungen. Sie entsprechen den Randbedingungen der RANS-Rech-
nungen wobei die Turbulenzfelder entfallen. Im Unterschied zu den
RANS-Simulationen wird das Plenum mitgerechnet. Der gesamte Mas-
senstrom ng.s wird hier aufgegeben. Da die Turbulenz maf3geblich am
Eintritt in die Drallkanéle und in der Diise entsteht, wird die Stromung
hier am Eintritt in das Plenum laminar aufgegeben und in diesem Fall
kein digitaler Filter verwendet. Fiir diesen Fall werden nur isotherme
LES-Simulationen gezeigt, somit entfallen die Randbedingungen der

reaktiven Stromung.

10.2.3. Randbedingungen der dispersen Phase

Im vorherigen Kapitel wurden die Randbedingung der Euler-Felder
beschrieben. Der Transport der dispersen Fliissigphase wird tiber die
Lagrange-Formulierung gelost. Fiir die Lagrange-Formulierung wird
die Fliissigphase in Clustern von Tropfen gleicher Eigenschaften aufge-

geben. Fiir jeden Cluster miissen hierzu die Masse, Zusammensetzung,

Rand 7 12 ¢ "2
Priméreinlass 0 o} 0 0
Sekundareinlass o o o o

Wand Vaf =0 Vuf2=0 Vyc=0 Vu2=0
Auslass Vaf =0 Vuf2=0 Vyc=0 V,"2=0

Tabelle 10.6.: Randbedingungen der Grofien der Reaktionsmodellierung

zur RANS-Simulation der luftunterstiitzten Zerstauberdiise
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Rand u[m/s] plbar]
Einlass Plenum Tiges Vup =0
Brennkammerwand o Vup =0
Auslass Vauu=0 Prot =1

Tabelle 10.7.: Randbedingungen der Stromungsgrofien zur LES-Simulati-
on der TLC-Flamme

Tropfendurchmesser, Geschwindigkeit und Temperatur angegeben wer-
den. Die Gesamtheit aller aufgegebenen Cluster muss wiederum die
Verteilungsfunktion der Tropfendurchmesser abbilden. Im Falle der
Luftzerstauberdiise ergibt sich ein weiteres zu modellierendes Problem,
welches in Abbildung 10.16 dargestellt ist.

Die Tropfen werden zunéchst an der Position des Druckdrallzerstdu-
bers mit der durch diesen generierten Tropfeneigenschaften aufgegeben.
Diese werden in Richtung der Filmlegerlippe eingespritzt, wo sie einen
Fliissigfilm bilden, welcher dann an der Zerstduberkante wiederum in
Tropfen zerfallt. Dieser Film wird durch die Lagrange-Formulierung
nicht abgebildet. Um dieses Problem zu umgehen, wurde folgende
Methodik entwickelt. Die Rander des Gitters konnen als sogenannte
Sammelfldchen definiert werden. Trifft ein Tropfen wéahrend der Simula-
tion auf diese Flache, so wird er aus dem System genommen und die
Masse aller wihrend eines Iterationsschrittes auf die Flache getroffenen
Tropfen wird gespeichert. Im nichsten Zeitschritt wird diese Masse an
einem Wiedereinspritzpunkt mit neu vorgegebenen Randbedingungen
wieder aufgegeben. Diese Randbedingungen entsprechen der durch die
Zerstdauberlippe erzeugten Tropfeneigenschaften.

Wihrend der Film entlang der Zerstauberlippe zur Zerstauberkante
transportiert wird, erwdrmt sich dieser und ein Teil der Brennstoffes

verdampft. Um dies zu beriicksichtigen wurde ein eindimensionales
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Filmverdampfungsmodell entwickelt, tiber welches dieser Effekt vor der
Simulation untersucht wird und anschlieSend in den Einspritzrandbe-

dingungen berticksichtigt wird.

Wiedereinspritzpunkt

S
™, ol
Y

Sammelflache

Druckdrallzerstauber

Abbildung 10.16.: Schema des Wiedereinspritzens der an der Zerstau-

berlippe gesammelten Tropfenmasse

Im Folgenden wird hierauf ndher eingegangen und die einzelnen Schritte

zur Bestimmung der Randbedingung beschrieben.

Bestimmung der Tropfenrandbedingung des

Druckdrallzerstiubers

Fiir die Aufgabe der Tropfen tiber den Druckdrallzerstauber werden die
Tropfentemperatur, der Massenstrom, Tropfendurchmesserverteilung,
Austrittsgeschwindigkeit und Winkel benétigt. Fiir die Tropfentempera-
tur wird angenommen, dass der unter Umgebungstemperatur gelagerte
Brennstoff sich bis zum Druckdrallzerstduber nicht aufheizt und mit

Umgebungstemperatur in diesen eintritt. Die Tropfentemperatur am
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Druckdrallzerstduber betrdagt somit 298 K. Der Massenstrom wird ent-

sprechend dem LBV eingestellt.

Sprithwinkel Der Winkel ist durch den Hersteller Steinen mit 80° im
Vollwinkel angegeben. Die verwendete Druckdrallzerstduberdiise ist eine
Hohlwinkeldiise. Die Tropfen werden Gaufs-verteilt um den angegeben

Winkel aufgegeben mit einer Varianz von 10°.

Austrittsgeschwindigkeit Um die Austrittsgeschwindigkeit am Druck-
drallzerstauber zu bestimmen wird der folgende Ansatz gewdhlt. Zu-
néchst lasst sich der Zerstauberdruck Ap aus der FluSzahl (FN) der Diise

bestimmten durch
1
VAppr

Hier sind #1; der durch die Diise eingespritzte Brennstoffmassenstrom

FN = (10.2.2)

und p; die Fliissigkeitsdichte. Die Flufizahl einer Diise ist eine kon-
stante und wird durch den Hersteller angegeben. Anhand Gleichung
(10.2.2) ldsst sich dann fiir einen gegeben Brennstoffmassenstrom der
Zerstauberdruck bestimmen. Ist der Druckverlust bekannt, ldsst sich der
Widerstandskoeffizient c; der Diise berechnen [70]

Cq = ,IL (10.2.3)

Fd3/20Ap

Der Durchmesser d, ist der Austrittsdurchmesser der Diise. Der Wider-
standskoeffizient lasst sich weiterhin auch tiber das Verhiltnis X der
durch den inneren Hohlkegel eingenommenen Fldche zur gesamten

Austrittfliche bestimmen [70]

(1-x)
1+ X

cq= (10.2.4)
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Durch Gleichsetzen von Gleichung (10.2.3) und (10.2.4) ldsst sich iterativ
das Verhiltnis X bestimmen. Aus diesem Verhaltnis kann der Geschwin-
digkeitskoeffizient K, bestimmt werden [70]:

_ Cd
Ky = (1—X)cos®' (10.2.5)

Der Winkel © ist der Halbwinkel des Spriihkonuses. Aus dem Geschwin-
digkeitskoeffizienten folgt dann der Betrag der Austrittsgeschwindigkeit:

u =Ky ZApp. (10.2.6)

Fiir den untersuchten Lastfall ergibt sich ein Betrag der Geschwindigkeit

von 15,9m/s.

Mittlerer Durchmesser Der mittlere Durchmesser der Tropfen wird
tiber Korrelationen berechnet. Durch die Hersteller werden haufig nur
Referenzwerte fiir die Zerstaiubung von Wasser in Luft bei Standardbe-
dingung angegeben. Die erzeugte Tropfengrofie ist jedoch unter anderem
abhédngig von der Dichte der Gasphase und Fliissigkeit, der Oberfldchen-
spannung, der der Viskositdt der Fliissigkeit und dem Zerstduberdruck
abhéngig. In Abbildung 10.17 ist ein Vergleich des Sauterdurchmessers
(SMD) in Abhéngigkeit des Zerstaubungsdrucks zwischen Korrelationen
und den Angaben des Herstellers gezeigt. Hier dargestellt sind die Da-
ten einer Druckdrallzerstauberdiise der Firma Diisen-Schlick mit einer
FluBzahl und Offnungswinkel, die der verwendeten Diise von Steinen
entsprechen. Steinen stellt keine Daten zur Verfiigung. Verglichen wer-
den Korrelationen fiir Druckdrallzerstiuber von Wang und Lefebvre
[135], Radcliffe [111], Jasuja [53] und Lefebvre [69].

Hier zeigt sich bis auf die Korrelation von Wang und Lefebvre [135] eine
starke Abweichung von den durch den Hersteller angegebenen Tropfen-

durchmessern. Die Abweichungen betragen bis zu dem Zehnfachen des
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1 L
10 10

30

p [bar] *
— Wang und Lefebvre, - - Radcliffe, --- Jasuja, -- Lefebvre
Abbildung 10.17.: Vergleich der durch Schlick angegebenen (Symbole)

und tiber Korrelationen berechneten mittleren Trop-
fendurchmesser in Abhingigkeit des Zerstaiubungs-

drucks fiir Wasser unter Standardbedingung

angegebenen Wertes nach oben. Die Korrelation von Wang und Lefebvre

zeigt jedoch eine sehr gute Ubereinstimmung.

In Tabelle 10.8 sind die Ergebnisse der Berechnung des mittleren Trop-
fendurchmessers der Kerosinzerstdubung fiir den simulierten Lastfall
der Diise unter Verwendung der genannten Korrelationen aufgetragen.
Die Abweichung der Korrelationen untereinander ist kleiner als fiir die
mit Wasser bestimmten Werte. Die Korrelation nach Wang und Lefebvre
liefert auch hier den kleinsten Wert. Aufgrund der guten Ubereinstim-
mung der Korrelation von Wang und Lefebvre fiir die Referenzdaten
in Abbildung 10.17 wird diese fiir die Bestimmung der Randbedingung

verwendet.

Uber die zuvor eingefiihrten Korrelationen lasst sich der Sauterdurch-
messer bestimmten. Zusétzlich zum mittleren Durchmesser wird noch
eine Verteilungsfunktion benotigt, um das erzeugte Tropfenspektrum zu

beschreiben. Fiir Brennstoffspray ist hier die Rosin-Rammler-Verteilung
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Korrelation SMD [pm]
Wang und Lefebvre [135] 35,8
Radcliffe [111] 85,1
Jasuja [53] 74,1
Lefebvre [69] 91,1

Tabelle 10.8.: Berechnete mittlere Tropfendurchmesser des Druckzerstau-

bers fiir Kerosin fiir den simulierten Betriebspunkt

tiblich [70]. Die kumulative Verteilungsfunktion ist gegeben durch

F=1—exp [— (1;;11) ff] : (10.2.7)

Der Durchmesser DRR ist der Rosin-Rammler-Durchmesser. Der Expo-
nent q beschriebt die Verteilungsbreite. Der Rosin-Rammler-Durchmesser
lasst sich aus dem Sauterdurchmesser bestimmen durch

DRR = SMD -T (1 - ;) (10.2.8)

Druckdrallzerstauber erzeugen ein enges Tropfenspektrum. Der Expo-
nent g liegt typischer Weise im Bereich [3 : 4] [70]. Hier wurde ein Wert

von 4 verwendet.

Einfluss der Filmverdampfung

Wie einleitend beschrieben, wird zur Berticksichtigung des Brennstofffil-
mes eine eindimensionale Filmverdampfung simuliert. Das Modell ist in
Abbildung 10.18 dargestellt. Es ist angelehnt an die Arbeit von Pfeiffer
[95]. Die Herleitung findet sich in Kapitel A.1 des Anhangs.

Skizziert ist ein Element der Filmzerstauberlippe und des Brennstoff-
filmes. Der Brennstofffilm wird durch die Gasgeschwindigkeit des pri-
maéren Elementes ug,, durch die Scherkrifte entlang der Lippe transpor-

tiert. Hierbei heizt sich der Film aufgrund des Wéarmetransports aus der
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Sekundarelement

J Ug‘S J Tg‘S
N\ XX \|

h o X T Flussigfilm
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Primarelement

Abbildung 10.18.: Schema der eindimensionalen Filmverdampfungsrech-

nung

Primédr- und Sekundarluft auf. Aufgrund der geringen Filmdicke — im
Bereich 100 pm — wird von einem linearen Geschwindigkeitsprofil [95]
und einer homogenen Filmtemperatur ausgegangen. Die Einlaufstrecke
des Films wird nicht modelliert.

Zur Beschreibung des Films wird ein gekoppeltes Differentialglei-
chungssystem aus Impulserhaltung, Energieerhaltung, Massenerhaltung,

Filmdicke und Anderung der Dichte der Fliissigphase gelost.

Impulserhaltung Die Impulserhaltungsgleichung der Oberflichenge-

schwindigkeit des Filmes lautet

o h%—u% _ T (10.2.9)
6 \ ox ‘ox) o 29

Die Geschwindigkeit u, ist die Oberflachengeschwindigkeit des Fliis-

sigkeitsfilms, h ist die Filmdicke. Zu modellieren sind hierin noch die
Schubspannungen an der Oberfldche des Films 7, und fliissigseitig an

der Wand T,. Die Korrelationen sind im Anhang in Kapitel A.1 angege-
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ben. Fiir den Zusammenhang aus mittlerer Filmgeschwindigkeit # und
Oberfldchengeschwindigkeit 1, gilt gemafl dem linearen Geschwindig-
keitsprofil

Uy =2u (10.2.10)

Energieerhaltung Die Energieerhaltung folgt aus einer einfachen Bi-
lanz am Brennstofffilm und lautet

@
Fox

mycp =— = 270 [ks (Ts — T}) Ry + (a; (Tp = Ty) — JmpBho) (Ri — )] .
(10.2.11)
Hierin sind 7, der Brennstoffmassenstrom, ¢, die Warmekapazitdt des
Fliissigkeitsfilms, T; dessen Temperatur, T, und T die Gastemperatur in
Primér- und Sekundirelement, ]mv die verdunstende Massenstromdichte
und Ah, die Verdampfungsenthalpie des Brennstoffes. Der Warmedurch-
gangskoeffizient aus der Sekundarluft an den Fliissigfilm ist gegeben

durch: .
1 R Riln 3

ks B xRy Aw

Hierbei sind R; und R, der innere und dufiere Radius der Filmlegerlippe.

(10.2.12)

n, ist der Warmetibergangskoeffizient an der dufieren Wand und A, die
Wirmeleitfahigkeit der Wand. Die Korrelationen fiir die Warmetiber-

gangskoeffizienten sind ebenfalls im Anhang angegeben.

Massenerhaltung Die Massenerhaltung folgt ebenfalls tiber eine einfa-

che Bilanz.
on I
o9x

Hierbei ergibt sich die verdunstende Massenstromdichte tiber eine ein-

—Jmp27T (R; — h) (10.2.13)

seitige Diffusion durch

P~ Poso g

Jmo = PpgIn PR (10.2.14)
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Der Koeffizient B ist der Stoffiibertragungskoeffizient, p, die molare
Dichte der Gasphase, p der Gesamtdruck, py,e und py,, die Partialdriicke
des Brennstoffes im Gasstrom und an der Fliissigkeitsoberfliche und M,

die molare Dichte der Gasphase.

Filmdicke Die Gleichung der Filmdicke beschreibt die Anderung der
Dicke des Films entlang der Lippe aufgrund der Beschleunigung des
Fliissigkeitsfilm, Anderung des Radius, Anderung der Fliissigkeitsdichte

durch das Erwdrmen des Brennstoffes und der Verdampfung. Sie lautet

Ri—3h oh  1omy 10u, 13p
_— = - — — (10.2.15)
h(Ri—%) ox  my 0X Uy OX  pj OX
Dichtednderung Die Gleichung der Dichtednderung beschreibt die
Anderung der Dichte durch das Aufheizen des Brennstoffes entlang der
Lippe und ist gegeben durch

dp;  9p1 9Ty _
F T, ax 0. (10.2.16)

Das oben beschriebene Gleichungssystem wird tiber den impliziten Lo-
ser fiir lineare Differentialgleichungssysteme LIMEX [18][1] geltst. Als
Randbedingungen werden die Anfangsgeschwindigkeit des Films, die
Filmtemperatur und der Brennstoffmassenstrom benétigt. Die initiale
Filmdicke ergibt sich einfach aus dem Massenstrom und der mittle-
ren Anfangsgeschwindigkeit. Die mittlere Anfangsgeschwindigkeit ist
hierbei die am schwersten zugangliche Randbedingung.

Das Ergebnis der Filmverdampfung fiir den untersuchten Lastfall ist
in Abbildung 10.19 abgebildet. Es zeigt den Verlauf der Oberflichenge-
schwindigkeit, der Filmdicke und der Filmtemperatur iiber der entdi-
mensionierte Lauflinge des Films. Die Anfangstemperatur des Films

betragt 298 K und der Massenstrom entspricht dem des untersuchten
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u, [m/s]
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04x/I [-i.ﬁ

— u=0,1m/s,-- u=1m/s,

Abbildung 10.19.: Filmverdampfungsrechnung fiir verschiedene An-
fangsgeschwindigkeiten des Fliissigkeitsfilms des si-
mulierten Lastfalls der luftunterstiitzten Zerstauber-

diise

LBVs. Die Anfangsgeschwindigkeit des Fliissigkeitsfilms werden variiert,
da diese geschitzt werden muss.

Es ist deutlich zu sehen, dass unabhingig von der Anfangsgeschwin-
digkeit, die Oberflichengeschwindigkeit, Filmdicke und Temperatur
sich innerhalb x/I < 0,1 einer gemeinsamen Kurve anndhern und das
Ergebnis ist nicht von dieser abhéngig. Das Ergebnis der Filmverdamp-
fungsrechnung ist in Tabelle 10.9 angegeben. Hervorzuheben ist, dass
der verdunstete Fliissigkeitsmassenstrom nur 0,017 % des aufgegebenen
Massenstroms betrdgt. Die Verdunstung entlang der Lippe kann somit
fiir diesen Fall vernachldssigt werden. Grund hierfiir sind zum einen
die geringe Verweilzeit an der Lippe von 12,57 ms und die geringe
Oberfldche des Filmes.
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Oberflachengeschwindigkeit 1, [m/s] 2,26
Filmtemperatur T [K] 356,4
Filmdicke h [pm] 22,3
Verdunsteter Massenstrom [%] 0,017
Verweilzeit [ms] 11,46

Tabelle 10.9.: Ergebnis der Filmverdampfungsrechnung fiir eine mittlere

Anfangsgeschwindigkeit des Filmes von 0,1 m/s

Bestimmung der Tropfenrandbedingung am Ende der

Zerstiuberlippe

Die Bestimmung der Tropfenrandbedingung an der Zerstauberlippe ist
ausfiihrlich in der Diplomarbeit von Hahn [40] beschrieben. Sie basiert
im Wesentlichen auf den Untersuchungen von Klausmann [63]. An

dieser Stelle wird nur eine kurze Zusammenfassung gegeben.

Sprithwinkel Da der Fliissigkeitsfilm zunachst entlang der Lippe in
die Brennkammer eintritt, wird der Winkel auf 0° bezogen zur axia-
len Achse gesetzt. Der sich dann ausbildenden Spriihwinkel in der
Brennkammer ergibt sich aufgrund der Stromung in der Simulation. Als
Verteilungsfunktion wird eine Gauf3-Verteilung um den mittleren Winkel

verwendet mit einer Varianz von 16, 7°.

Austrittsgeschwindigkeit Die Geschwindigkeit der Tropfen wird in
Abhéngigkeit des Durchmessers wiahrend der Rechnung bestimmt. Da
der Fliissigkeitsfilm zunéchst tiber die Filmzerstdubung nach dem Ver-
lassen der Zerstduberlippe zerféllt und sich somit die Tropfen erst bilden,
werden diese 2 mm hinter der Lippe aufgegeben [63]. Hierbei wird zur

Bestimmung der Startgeschwindigkeit berechnet, um welchen Betrag ein
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Flussigkeit
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Abbildung 10.20.: Skizze eines von Al-Shanawany und Lefebvre [3] un-

tersuchten Zerstaubers (Abbildung nach [70])

Tropfen tiber diese Lange hinweg aufgrund seiner Relativgeschwindig-
keit zur Gasphase beschleunigt wird. Die genaue Berechnungsmethodik

kann in [40] und [63] nachgelesen werden.

Mittlerer Durchmesser Der mittlere Durchmesser kann auch fiir die
Tropfen an der Zerstduberlippe tiber eine Korrelation bestimmt werden.
Al-Shanawany und Lefebvre [3] schlagen die folgende Korrelation zur
Bestimmung des mittleren Tropfendurchmessers eines Zerstdubers des
hier untersuchten Typs vor:

SMD 1 o\ o\ 2\
_ o !
MD_ (14 L) [(p) (2)" oo (25

Abbildung 10.20 zeigt eine Zerstduberdiise, wie sie zur Bestimmung

. (10.2.17)

dieser Korrelation verwendet wurde.
Hier sind LBV das Luft-zu-Brennstoff-Verhiltnis, o die Oberflichen-
spannung der Fliissigkeit, o, und p; die Gas- und Fliissigkeitsdichte, g

die volumetrische Gasgeschwindigkeit und y; die Viskositat der Fliis-
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sigkeit. Die Durchmesser D), und D, sind der hydraulische Durchmes-
ser und der Durchmesser des Filmlegers. Al-Shanawany und Lefebvre
untersuchten eine Geometrie (siehe Abbildung 10.20), die ein durch
eine Riickstromzone versperrtes Rohr abbildet. Hierbei wurde die Ver-
sperrung durch die Riickstromzone durch einen Versperrungskorper
realisiert [70]. Der hydraulische Durchmesser D, entspricht somit dem
eines Ringspalts und die Fldache des Ringspalts ist gleich der messtech-
nisch bestimmte effektiven Flache des Primdrelements A,y . Fiir den
untersuchten Lastfall ergibt sich nach der Korrelation ein SMD von 34,09
wm.

Fiir den simulierten Lastfall wurden die Tropfengrofien auch messtech-
nisch von Svetoslav Marinov am Diisenmund ermittelt. In Abbildung
10.21(a) sind die durch PDA (Partikel Doppler Anemometrie) gemesse-
nen kumulativen Verteilungen des Tropfendurchmessers an vier axialen
Positionen durch Symbole dargestellt. Die Linien in Abbildung 10.21(a)
zeigen die an die Messwerte angepassten Verldufe der Rosin-Rammler-
Verteilung. Neben den Tropfendurchmessern wurden von Svetoslav Ma-
rinov iiber die Messwerte die lokale Massenstromdichte an Kerosin am
Diisenaustritt bestimmt. Abbildung 10.21(b) zeigt den Verlauf der Mas-

senstromdichte iiber dem entdimensionierten Radius am Diisenaustritt.

In Tabelle 10.10 sind die iiber einen Least-Square-Fit der Messwerte
bestimmten Rosin-Rammler-Parameter tabellarisch zusammengefasst.
Auf Basis dieser Parameter wurden die Kurven in Abbildung 10.21(a)
erstellt. Die letzte Spalte zeigt den tiber die Massenstromdichte an Ke-
rosin gemittelten Parametersatz. Es zeigt sich hier, dass der gemessene
Tropfendurchmesser nur die Hélfte dessen betrdgt, was durch die Kor-
relation von Al-Shanawany und Lefebvre [3] vorhergesagt wurde. Der
Einfluss des Tropfendurchmessers auf das Simulationsergebnis wird in

der Diskussion der reaktiven Simulationen noch gezeigt.
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(a) Gemessene kumulative Verteilungsfunk- am Diisenaustritt (Symbole)

tion (Symbole) und an Messwerte ange-
passte Rosin-Rammler-Verteilungsfunk-
tion (Linien) der Tropfendurchmesser
an vier radialen Positionen am Diisen-

austritt

Abbildung 10.21.: Gemessene Tropfendaten der Diise fiir einen Druck-
verlust von 3,5% tiber die Diise, einem AFR von 27

und atmosphérischen Bedingungen

Position 1 2 2 3 gemittelt
RRD [pm] 30,4 26,04 23,7 20,48 22,84

ql-] 2,14 2,14 2,28 2,27 2,26

SMD [pm] 18,24 15,63 14,95 12,87 14,29

 Uber die Massenstromdichte gemittelter Wert

Tabelle 10.10.: An die Messwerte angepasste Parameter der Rosin-
Rammler-Verteilungsfunktion an den Positionen 1:
r/Ro = 0,21, 2: r/Rg = 0,43, 3: r/Ry = 0,64, 4:
r/Ro = 0,96 und tiber die Massenstromdichte gemit-

telte Parameter
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Zusammenfassung der Randbedingungen der dispersen
Phase

Die Randbedingungen der dispersen Phase sind in Tabelle 10.11 zusam-
mengefasst. Die Randbedingungen des Druckdrallzerstdubers basieren
auf den angegebenen Korrelationen. Fiir die Randbedingungen an der
Zerstduberlippe wurden die Messwerte fiir den Tropfendurchmesser
und die Verteilungsbreite verwendet. Die Tropfengeschwindigkeit und
Winkelvarianz wurde entsprechend der Arbeit von Klausmann [63] ge-
wiéhlt.

Druckdrallzerstiuber ~ Zerstdauberlippe

SMD [pm] 35,8 14,29
ql-] 4 2,26
Temperatur [K] 298 356,4
Geschwindigkeit [m/s] 15,9 -a
Winkel [°] 80 o}
Varianz [°] 10 16,9

@ Wird in der Simulation fiir jeden Tropfendurchmesser bestimmt [63]

Tabelle 10.11.: Randbedingungen der dispersen Phase

10.2.3.1. Loser und Diskretisierung

Die Losung der isothermen Stromung erfolgt tiber die OpenFOAM-
Standard-Loser fiir stationdre RANS-Simulationen simpleFOAM und
kompressible LES-Simulationen coodles. Die beiden Loser wurden nur
jeweils um die Randbedingung fiir Geschwindigkeiten in Zylinderkoor-
dinaten zur Aufgabe des Dralls erweitert.

Die Losung der reaktiven Stromung erfolgt mit dem eigenen Loser
simpleSprayTableFoam fiir die Simulation reaktiver, disperser Stromun-

gen. Als Reaktionsmodell findet fiir die Spray-Simulationen nur das
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JPDF-Modell Anwendung. Die Losung der reaktiven Phase erfolgt hier-
bei tiber das Reaktionsmodul jpdfRAS.

Als Diskretisierungsschema der Divergenzterme fiir die RANS-Simu-
lationen — isotherm und reaktiv — wird das von Jasak [52] entwickelte
Gamma-Schema verwendet und zur Losung des sich ergebenden nume-
rischen Gleichungssystems wird ein (bi)-prakonditioniertes Konjugierte-
Gradienten-Verfahren angewandt. Als Vorkonditionierer wurde fiir die
Druckgleichung eine unvollstindige Cholesky-Zerlegung gewdhlt. Die
Vorkonditionierung der restlichen Gleichungen erfolgt tiber eine unvoll-
stindige LU-Zerlegung [25].

Fiir die LES-Simulationen erfolgt die Losung des linearen Gleichungs-
system tiber das von Hvroje et al. fiir LES-Simulationen entwickeltes
(bi)-prakonditioniertes Konjugierte-Gradienten-Verfahren [51]. Zur Dis-
kretisierung der Konvektionsterme wurde eine sogenanntes gefiltertes
zentrales Differenzenverfahren verwendet. Dieses wurde speziell fiir
LES-Simulationen entwickelt, um die numerischen Instabilititen durch
eine Filteroperation zu ddmpfen und ist ein Diskretisierungsverfahren
zweiter Ordnung [2]. Die Losung der LES erfolgt instationdr mit einem
Zeitschritt von 2 - 10~7s, was einer maximalen Courant-Zahl von ~ 0.2
entspricht.

Die Losung der dispersen Phase wird tiber den in Kapitel 7.3.1 be-

schriebenen Algorithmus fiir die stationdre Tropfenrechnung ermittelt.

10.2.4. Chemische Tabellen

Zur Simulation der Kerosin-Flamme wurde der von Franzelli vorgeschla-
gene Kerosinmechanismus [31] verwendet. Dieser basiert auf der Anpas-
sung eines 2-Schritt-Mechanismus, bestehende aus der Brennstoffoxidati-
on zu CO und der CO-Oxidation zu CO,, an einen detaillierten Mechanis-

mus nach Luche [79] und einem Rumpfmechanismus nach Dagaut [15].
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Der Mechanismus ist optimiert hinsichtlich der Flammengeschwindig-
keit und dem CO-Wert der Verbrennung des Modellbrennstoffs in Luft
uber einen weiten Bereich der Stochiometrie sowie unterschiedlichen
Vorwdrmtemperaturen und Driicken korrekt wiederzugeben. Alle drei
Mechanismen beschreiben Kerosin als einen Modellbrennstoff bestehend
aus n-Dekan (C1pHapp), aromatischen (CgHjp) und naphtenischen Kom-
ponenten (CgHyg). Die Zusammensetzung ist in Tabelle 10.12 dargestellt.
KERO beschreibt hierin den Namen des Modellbrennstoffs.

Die Stoffeigenschaften —Transportgroflen sowie die Werte der NASA-
Polynome [10] von Kerosin — sind hierbei nach Rachner [110] angesetzt.

Wie zuvor angefiihrt, besteht der verwendete Mechanismus aus den
beiden globalen Reaktionsschritten der Brennstoffoxidation zu CO und
der folgenden CO-Oxidation zu CO; [31]:

KERO + 10 O, = 10 CO + 10 H,O (10.2.18)
CO+0,507 = COy (10.2.19)

Wobei die Reaktionsraten nach Franzelli et al. iber die folgenden an den
Arrheniusansatz angelehnten Beziehungen modelliert werden:

E,

rp1 = Avfy (@) e [KERO]™ER [Oy] "0 (10.2.20)
Eﬂ'
rpa = Asfa (®) €T [COJ'C0 [0y]"022 (10.2.21)

Komponente Massenbruch Molgewicht Molenbruch

[-] [g/mol] [-]
Linear CioH22 0,767 142,284 0,7396
Aromatisch  CoHyp 0,132 120,192 0,1507
Naphtenisch CoHig 0,101 126,241 0,1097
KERO Ci9H22 1,000 137,195 1,000

Tabelle 10.12.: Zusammensetzung des Modellbrennstoffs [31] [78]
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Eiq Aq NKERO no,
[cal/mol] [mol/s?] [-] [-1
Brennstoffoxidation  4,15x10*  8,00x10!! o, 55 0,9

Tabelle 10.13.: Koeffizienten des Kerosinmechanismus nach Franzelli et

al. [31]

Die Koeffizienten sind in Tabelle 10.13 und 10.14 angegeben. Die Funk-
tionen f1 (®) und f, (®) sind Korrekturfunktionen, die die Reaktions-
raten als Funktion des lokalen Aquivalenzverhiltnisses ® korrigieren.
Hierbei bewirkt die Funktion f; (®) eine Korrektur der Flammenge-
schwindigkeit im fetten Bereich, wahrend die Funktion f, (®) die Dicke
der Ausbrandzone und das Gleichgewicht korrigiert [31]. Sie werden
nach Franzelli wie folgt angegeben:

2

(@)= [1+ tanh (22 4 By [1+ tanh (25282 )| 4 €y [1+ tanh (25221 )
(10.2.22)

- > @
fz(q>):1{1+tanh <(D°'2 q’)} LB {1+tanh< “)}
2 0'0/2 2 0'1/2

[ o) D3y — D
+ = {l + tanh <722>} . {1 + tanh (Lﬂ (10.2.23)
2 022 032

Die Werte der Koeffizienten sind in Tabelle 10.15 angegeben.
Da der Mechanismus keine Riickreaktion zu CO; zu CO berticksichtigt,
ist die Reaktionsfortschrittsvariable durch die Summe aus den Konzen-

trationen von CO und CO; eindeutig bestimmt. Die unter Verwendung

Eyp As nco no,
[cal/mol] [mol/s*]  [-] [-]
CO-Oxidation 2,00x10*  4,50x10'! 1,00 0,50

Tabelle 10.14.: Koeffizienten des Kerosinmechanismus nach Franzelli et

al. [31]
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q)o,]' (7'0,]‘ Bj Dy

j=1 1,173 0,04 0,29 1,2 0,02 7,1 1,8 0,18 - -

i 9 G Py ;mp Pz 03

j=2 1,146 0,045 0,00015 1,2 0,04 0,035 1,215 0,03 1,32 0,09

Tabelle 10.15.: Koeffizienten der Korrekturfunktionen nach Franzelli et

al. [31]

dieser Fortschrittsvariablen und des Modellmechanismus generierten
chemischen Tabellen werden im Folgenden kurz beschrieben.

Die Abbildungen 10.22(a) und 10.22(b) zeigen die Temperatur-Kontur
der chemischen Tabellen fiir den homogenen Reaktor und die laminare
planare Vormischflamme. Hier zeigen qualitativ die gleichen Merkmale
wie zuvor fiir die TLC-Flamme. Innerhalb der numerischen Ziindgrenzen
der Kerosinflamme von 0,0098 < f < 0,355 ist die Temperatukontur der
tiber die planare Flamme bestimmten Tabelle leicht zu kleineren Werten
des Reaktionsfortschritts hin verschoben. Die Unterschiede aufierhalb der
Ziindgrenzen ist auf die hier notwendige Interpolation zuriickzufiihren.

Der Vergleich der Rate ist in Abbildung 10.23(a) und Abbildung 10.23
(b) dargestellt. Die maximale Rate im Fall des homogenen Reaktors
betragt ca. 6000 1/ m3s, die maximale Rate der Vormischflamme ca. 8000
1/m3s. Auch hier zeigt sich deutlich der Einfluss der Vorwarmung aus

der Reaktionszone der laminaren Vormischflamme.
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(a) Homogener Reaktor (b) Planare Laminare Vormischflamme

Abbildung 10.22.: Kontur der Temperatur der Tabellen auf Basis eines
Reaktionsfortschritts fiir die untersuchte Sprayflamme
(Ye = Yco + Yco,)
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Abbildung 10.23.: Kontur der Reaktionsrate des Reaktionsfortschritts
der Tabellen auf Basis eines Reaktionsfortschritts fiir

die Sprayflamme (Y. = Yco + Yco,)
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10.2.5. Ergebnisse der Simulationen

Im Weiteren werden zunéchst die Ergebnisse der isothermen Stromung
gezeigt, um die Komplexitadt dieser und den Einfluss instationarer, ko-
herdnter Stromungsstrukturen auf die Tropfenbahnen zu diskutieren.
Der Diskussion der isothermen Stromung folgend werden die Ergebnisse

der reaktiven Simulationen gezeigt.

10.2.5.1. Isotherme Stromung

In Abbildung 10.24 sind die Konturen der simulierten und gemesse-
nen axialen Geschwindigkeit dargestellt. Hierbei wurden die radiale
und axiale Koordinate der Brennkammer mit dem Diisenaustrittradius
Ro = 0 und die Geschwindigkeit tiber die mittlere, axiale Geschwin-
digkeit am Diisenaustritt entdimensioniert. Im linken Bild ist der Ver-
gleich der RANS-Simulation mit den Messwerten, auf der rechten Seite
der Vergleich der LES-Simulation mit den Messwerten abgebildet. So-
wohl in der Messung als auch in der Simulation sind die innere und
duflere Riickstromzone der Brennkammerstromung zu erkennen. Das
Stromungsfeld zeigt ein ausgeprégtes, durch den Drall induziertes Wir-
belaufplatzen, wodurch die innere Riickstromzone entsteht.

Beide Rezirkulationszonen haben einen entscheidenden Einfluss auf
die Stabilitdt der Flamme. Die innere Riickstromzone bewirkt im Fall der
reagierenden Stromung ein Rezirkulieren der heiffen Abgase, wodurch
das entgegenstromende Frischgas vorgewarmt und hierdurch die Reak-
tionsrate erhoht wird. Gleichzeitig fithrt das Umlenken der Stromung
in der Scherschicht zu Regionen niedriger Geschwindigkeit, in denen
sich die Flamme stabilisieren kann. Auch die duflere Riickstromzone
fiihrt zu einer Rezirkulation von heiflen Abgasen und einem Erhohen

der Reaktionsgeschwindigkeit.
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Abbildung 10.24.: Vergleich der simulierten (linke Bildhilfte) und ge-
messenen mittleren, axialen Geschwindigkeitskontur
(rechte Bildhilfte)

Hierbei zeigt die RANS-Simulation jedoch eine axial und radial zu weit
ausgepragte innere Riickstromzone. Die LES-Simulation gibt hier eine
bessere Ubereinstimmung. Insbesondere wird die durch die Messungen
gezeigte stromab schlauchformige Ausbildung der Riickstromzone durch
die LES zumindest ansatzweise abgebildet. Auch die konvex geformte
Offnung der inneren Riickstromzone wird durch die LES-Simulation gut
wiedergegeben.

Der Vergleich der drei Geschwindigkeitskomponenten an der ersten
Messposition stromab des Diisenmunds, dargestellt in Abbildung 10.25
unterstiitzt diese Aussage. Wahrend die RANS-Simulation mittels k — e-
Modell die Riickstromzone am Diisenaustritt noch nicht wiedergibt,
wird sie durch das SST-Modell zu intensiv hinsichtlich der Riickstromge-
schwindigkeit wiedergegeben. Die Ubereinstimmung des LES-Modells

ist hier sehr gut.
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Abbildung 10.25.: Vergleich der simulierten und gemessenen Geschwin-
digkeitskomponenten an der ersten Messposition

stromab des Diisenmunds

Betrachtet man an Stelle der mittleren Geschwindigkeit die instantane
Geschwindigkeit, dargestellt in Abbildung 10.26(a), so sieht man deut-
lich grofiskalige Wirbelstrukturen in der Scherschicht zwischen innerer
Riickstromzone und Hauptstromung. Die Wirbelkerne lassen sich gut
anhand der Druckminima des instantanen Drucks, dargestellt in Abbil-
dung 10.26(b), erkennen. Das Minimum betragt bis zu 35% des statischen
Druck am Brennkammeraustritt. Diese Wirbelstruktur geht, auch hier
gut anhand des instantanen Drucks zu erkennen, vom Druckzerstduber

aus.

Die Struktur dieser instationdren, koherdnten Stromungsform ist tiber
eine Isoflache des statischen Drucks in Abbildung 10.27 visualisiert. Hier
ist die helikale Struktur, ausgehend vom Druckzerstduber im Primérele-
ment, zu erkennen. Bei dieser Struktur handelt es sich um einen PVC
(Preceeding Vortex Core) [129]. Uber eine Fast-Fourier-Transformation

lasst sich die Frequenz dieses Wirbels bestimmen. Die Frequenz des PVC
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Abbildung 10.26.: Simulierte instantane Geschwindigkeitskontur (links)
und Kontur des instantanen Drucks (rechts) der LES-

Simulation der kalten Stromung (Smagorinsky)

ist von Drallzahl und Volumenstrom des Primérelements abhédngig und
liegt im Rankine-Wirbel des Primérelements begriindet, was tiber eine
Stabilitatsanalyse gezeigt werden kann [89].

In Abbildung 10.28 ist das Resultat der Fast-Fourier-Transformation
der instantane axialen Geschwindigkeit eines Monitorpunkts innerhalb
der PVC-Struktur gezeigt. Sie identifiziert eine Vorzugsfrequenz von
1560 Hz. Diese Frequenz wurde ebenfalls fiir die Messung mit einer

Frequenz von 1545Hz [86] bestimmt und konnte somit bestétigt werden.

Weiterhin konnte in [86] gezeigt werden, dass diese Struktur auch im
reaktiven Fall Bestand hat und deutlich die Spraystruktur beeinflusst. Es
konnte sowohl die Frequenz anhand Hochgeschwindigkeitsaufnahmen
des Sprays, als auch die helikale Struktur im Spray identifiziert wer-

den. Die stationdre RANS-Simulation ist jedoch nicht in der Lage diese
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Abbildung 10.27.: Visualisierung des PVCs im Diisenmund tiber eine
Isokontur des statischen Druck bei p =9,7e — 4

. [m/s]

S

S
%

Amplitude U

S}
a—
T

1 (l)3 1 6“
Frequenz [Hz]

Abbildung 10.28.: Fast-Fourier-Analyse der Axialgeschwindigkeit eines
Punktes innerhalb des PVCs

Struktur und im Folgenden vor allem deren Einfluss auf die Tropfenbah-
nen wiederzugeben. Diese sollte wahrend der Diskussion der reaktiven

Simulationen berticksichtigt werden.

254



10.2. Kerosinbefeuerte Drallflamme

10.2.5.2. Reaktive Stromung

Zu Beginn dieses Abschnitts soll zunédchst kurz erwahnt werden, dass
eine Simulation der reaktiven Stromung einer Spray-Flamme mittels LES-
Formulierung im Rahmen dieser Arbeit nicht durchgefiihrt wurde. Im
Folgenden soll somit die durch RANS-Simulationen bestimmte reaktive

Stromung diskutiert werden.

In Abbildung 10.29 ist nun der Vergleich der simulierten axialen Ge-
schwindigkeit und der gemessenen fiir den reaktiven Fall abgebildet.
Die Entdimensionierung erfolgt wiederum tiber den Diisenaustrittradius
fur die Langenmafle und mit der mittleren Geschwindigkeit im Diisen-
austritt fiir die axiale Geschwindigkeit. Die linke Abbildung zeigt den
Vergleich fiir die Simulation tiber die Reduktion der Chemie durch den
homogenen Reaktor, die rechte Abbildung den entsprechenden Vergleich
fiir die Reduktion mittels laminarer planarer Vormischflamme. Die inne-
re Riickstromzone ist langer und schmaler im Fall der Vormischflamme.
Generell ist die Wiedergabe des Stromungsfelder im Fall der reaktiven
Stromung im Vergleich zur isothermen Stromung verbessert. Es ist hier
jedoch zu bedenken, dass das Stromungsfeld mafigeblich durch die
Wirmefreisetzung und der daraus resultierenden Volumenexpansion
gepréagt ist.

Die Abbildungen 10.30(a) und 10.30(b) zeigen die Temperaturkontur
der Sprayflamme fiir die beiden Reduktionsmethoden homogener Re-
aktor und Vormischflamme im Vergleich zur Messung. Die Simulation
ist auch hier jeweils in der linken Bildhélfte dargestellt. Betrachtet man
die Messung in der rechten Bildhailfte, so sieht man das Eintreten der
Frischgasstromung unter Vorwarmtemperatur an der radialen Position
0 < r/Rp < 1. Wie zuvor anhand der axialen Geschwindigkeitskontur
gezeigt, ist die eintretende Gasstromung nach innen durch die innere

Rezirkulationszone und nach aufien durch die dufSere Rezirkulationszo-
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Abbildung 10.29.: Vergleich der simulierten axialen Geschwindigkeit
(linke Bildhélfte) mit den Messwerten (rechte Bildhalf-
te) im reaktiven Fall (AFR=27, SST, Pr; = 0,7)

ne begrenzt. Die innere Riickstromzone ist aufgrund der Rezirkulation
der Abgase heif3, wie der Temperaturkontur der Messung entnommen
werden kann. Auch ist in der Messung eine Rezirkulation der heifien
Abgase in der dufleren Rezirkulationszone anhand der Temperaturkon-
tur zu erkennen. Betrachtet man die simulierten Temperaturkonturen, so
gibt die Simulation iiber die Reduktion der Chemie anhand der planaren
laminaren Vormischflamme die heifie dufiere Riickstromzone wieder,
wihrend die Simulation {iber den homogenen Reaktor hier eine deutlich
kaltere Rezirkulationszone vorhersagt.

Weiterhin zeigt die Messung im Vergleich zu beiden Simulationen
einen schnelleren Temperaturanstieg entlang der Hauptstromung zwi-
schen den beiden Rezirkulationszonen. Hierbei ist jedoch zu bedenken,
dass dies der Effekt eines erhohten Queraustauschs iiber die Scherschicht

der Hauptstromung hinweg bedingt durch den zuvor anhand der iso-

256



10.2. Kerosinbefeuerte Drallflamme
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Abbildung 10.30.: Vergleich der simulierten (linke Bildhélfte) und ge-
messenen (rechte Bildhalfte) Temperaturkontur der
Sprayflamme mittels Reduktion der Chemie tiber den
homogenen Reaktor (links) und der planaren lamina-
ren Vormischflamme (rechts) (SST, Pr; = 0,9)

thermen Stromung diskutierten PVC sein kann. Der PVC beeinflusst
hierbei Tropfenbahnen [86], wodurch sie starker radial dispergieren
und der Brennstoff schon frither in die Primédr- und Sekundarluft ein-
mischt und hier reagiert. Dies wird durch die verwendeten turbulenten
Tropfendispersionsmodelle nicht wiedergegeben.

Die Abbildung 10.31(a) zeigt eine Gegentiberstellung der simulierten
Reaktionsfortschrittsraten der Ergebnisse der beiden Reduktionsmodelle.
Im Falle des homogenen Reaktors ist die Reaktion auf den oberen Be-
reich der Hauptstromung in Richtung der inneren Rezirkulationszone
beschrédnkt. Die Reaktionszone verlduft zum Teil im Bereich der Um-
lenkung der Stromung durch die Brennkammerwand sogar parallel zu

dieser (2 < x/Rp < 4). Im Fall der planaren laminaren Vormischflamme
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Abbildung 10.31.: Vergleich der simulierten Rate des Reaktionsfort-
schritts der Sprayflamme anhand einer Reduktion
tiber den homogenen Reaktor (HRCT) und der plana-
ren laminaren Vormischflamme (PREMIX) sowie ein
Vergleich der Kontur des Mischungsbruchs und der
Tropfenbahnen (SST, Pr; = 0,9)

als Reduktionsmethode befindet sich die Hauptreaktionszone aufgrund
der hoheren Reaktionsrate im Vergleich zum homogenen Reaktor mittig
zwischen den beiden Rezirkulationszonen und schliefit noch vor der
Umlenkung der Stromung durch die Brennkammerwand. Sie verlauft
zum Teil auch entlang der dufSeren Riickstromzone und tiberlappt sogar
teilweise mit dieser (r/Rg ~ 2,5, x/Ry =~ 2 ). Hierdurch kommt es zu
den hohen Temperaturen in der dufSeren Riickstromzone, welche durch
die Messung bekraftigt werden. Auch im Fall der Zweiphasenstromung,
in welcher neben den Zeitskalen der Stromung und der chemischen

Reaktion vor allem die Zeitskalen der Verdunstung der Fliissigphase
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10.2. Kerosinbefeuerte Drallflamme

eine Rolle spielen, ist der Einfluss der lokalen Vorwéarmeffekte nicht
zu vernachlédssigen und das Modell der planaren laminaren Vormisch-
flamme fiihrt auch hier zu einer besseren Ubereinstimmung mit der
Messung.

In Abbildung 10.31(b) sind die Kontur des Mischungsbruchs sowie die
Tropfenbahnen einer Sprayiteration dargestellt. Hier kann gesehen wer-
den, dass die Tropfenbahnen zwar weit in das Stromungsfeld bis in die
Néahe der Wand eindringen, diese aber — bis auf eine vernachlassigbare
Zahl — nicht bertihren. Die Tropfen verdampfen somit im Volumen der
Brennkammer und benetzten nicht die Wand. Hierauf soll im Folgenden

zum Einfluss der Tropfengrofie noch eingegangen werden.

Einfluss der mittleren Tropfengréle und Verteilungsbreite Im Rah-
men der Beschreibung der Tropfenrandbedingungen der Zerstduberlippe
wurde auf die Abweichung zwischen Korrelation und Messung hinge-
wiesen. Im Folgenden soll kurz die Signifikanz dieser Ungenauigkeit
gezeigt werden.

Die Abbildung 10.32(a) und (b) ist der Vergleich der Kontur der si-
mulierten sowie der gemessenen Temperatur unter Variation der Trop-
fenrandbedingungen an der Zerstduberlippe dargestellt. Hier wurden
im Vergleich zu den vorherigen Simulationen die Tropfengrofse auf den
durch die Korrelationen vorhergesagten Durchmesser von SMD 30 um
gedndert. Gleichzeitig wurde fiir die Verteilungsbreite der in der Litera-
tur genannte Bereich von 2 bis 4 variiert. In Abbildung 10.32(a) ist die
Simulation fiir eine Verteilungsbreite von 4 = 2 und in 10.32(b) das Er-
gebnis fiir eine Verteilungsbreite von g = 4 dargestellt. In beiden Fillen
wurde zur Reduktion der Chemie das Modell der planaren laminaren
Vormischflamme verwendet, das zuvor die besseren Ergebnisse lieferte.

Zundchst kann gesehen werden, dass in beiden Fillen die dufieren

Rezirkulationszonen im Vergleich zu den vorherigen Randbedingungen

259



10. Technische Flammen

TK T TK EE

400 800 1200 1600 400 800 1200 1600

6 6
5 5
4 4

3

3

X/Rn [']
X/Rn [']

2 2
0 0

1
-2

1
-2

2

2

-1 0 1 -1 0 1
r/R, [] 1R, [-]
(@g=2 (b)yg=4

Abbildung 10.32.: Vergleich der simulierten (linke Bildhélfte) und gemes-
senen (rechte Bildhilfte) Temperaturkontur der Spray-
flamme unter Variation der Tropfenrandbedingung
der Zerstauberlippe (SMD = 30 um, Verteilungsbreite
q = 214) (PREMIX, SST, Pr; = 0,9)

deutlich kilter werden. Gleichzeitig erstrecken sich die kalten Zonen, die
das einstromende Frischgas anzeigen, bis zur Wand und werden dort
noch leicht umgelenkt, bevor die Temperatur aufgrund der Reaktion
ansteigt. Dies ist ein Zeichen fiir eine spéter eintretende Verdunstung
des Brennstoffes. Ersichtlich wird dies anhand der Abbildungen 10.33(a)
und 10.33(b), die die Kontur der Reaktionsrate und die Tropfenbahnen
einer Iteration des Tropfenlosers fiir die beiden Falle zeigen. Die Kontur
der Reaktionsrate zeigt, dass sich die Hauptreaktionszone, wie schon
zuvor fiir die Reduktion tiber den homogenen Reaktor gesehen, aus
der eintretenden Hauptstromung in Richtung der Wand verlagert und
dort auch ihre hochste Rate zeigt. Der Grund fiir die Verlagerung wird
anhand der Tropfenbahnen in Abbildung 10.33(b) ersichtlich, die deutlich
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Abbildung 10.33.: Vergleich der simulierten Rate des Reaktionsfort-
schritts der Sprayflamme unter Variation der Trop-
fenrandbedingung der Zerstduberlippe (SMD = 30
um, Verteilungsbreite q = 214) sowie ein Vergleich der
Kontur des Mischungsbruchs und der Tropfenbahnen
(PREMIX, SST, Pry = 0,9)

zeigen, dass das Spray die Brennkammerwand erreicht. Somit wird dort
der Brennstoff freigesetzt und reagiert auch an dieser Stelle. Dies kann
in der Messung nicht beobachtet werden.

Somit zeigt der durch die Korrelation bestimmte Wert fiir die Tropfen-
grofe keine gute Ubereinstimmung mit der Messung. Betrachtet man
nun noch den Vergleich zwischen den beiden Verteilungsbreiten g, so
sieht man, dass auch dieser einen deutlichen Einfluss auf das Ergebnis
der Simulation besitzt. Mit steigendem g wird die Breite der Verteilung
enger, das bedeutet der Anteil an Tropfen, die deutlich groier bezie-

hungsweise kleiner als der mittlere Tropfendurchmesser sind, nimmt
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ab. Mit Abnahme insbesondere der grofien Tropfen kommt weniger
Brennstoff an der Wand an und das Gebiet der hohen Reaktionsraten
an der Wand nimmt im Falle g = 4 ab und die Reaktion verlagert sich
wieder weiter in die Hauptstromung, was gut anhand der Konturen der
Reaktionsrate und der Temperatur gesehen werden kann. Somit hat auch
die Verteilungsbreite einen deutlichen Einfluss auf die Simulation. Gera-
de die Verteilungsbreite ist jedoch in der Design-Phase eines Brenners

noch nicht bekannt und l4sst sich nicht iiber Korrelationen abschétzen.

10.2.5.3. Zusammenfassung

Die Ubereinstimmung mit den Messwerten der Simulation iiber die pla-
nare laminare Vormischflamme ist unter Betrachte der Komplexitat der
Stromung - turbulente Stromung, innere, dufiere Riickstrémzone, PVC,
Zweiphasenstromung — und der Ungenauigkeit der Randbedingungen
der dispersen Phase als sehr gut zu bezeichnen und das entwickelte und
in dieser Arbeit vorgestellte Reaktionsmodell zur Simulation von reagie-
renden Zweiphasenstromung tiber eine tabellierte Chemie ist einsetzbar
zur Berechnung von Brennkammern. Es zeigt sich jedoch insbesondere
die Sensibilitdt der Ergebnisse auf die Genauigkeit der Randbedingun-
gen der dispersen Phase. Die Bestimmung der Tropfenverteilung hat bei
der Simulation turbulenter Spray-Flammen eine mafigeblich Bedeutung
fiir die Genauigkeit der zu erwartenden Ergebnisse. Hier ist jedoch die
Giite der Korrelationen zur Bestimmung dieser Randbedingungen nicht

hoch genug. Eine Vermessung dieser ist noch unumgénglich.
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11. Zusammenfassung

Ziel dieser Arbeit war die Untersuchung des Einflusses verschiede-
ner Reduktionsmodelle auf die Modellierung turbulenter, reagierender
Stromungen tiber chemische Tabellen unter Verwendung einer voran-
genommenen Form der Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion zur
Beschreibung der Turbulenz-Reaktion-Kopplung sowie die Ubertragung
dieses Modellansatzes auf LES-Simulationen und die Anwendung zur

Modellierung zweiphasiger, reagierender Stromungen.

Reduktionsmethodik auf Basis idealisierter Modellsysteme und Ge-
nerierung chemischer Tabellen

Die in dieser Arbeit entwickelten Programmpakete zur Reduktion de-
taillierter chemischer Mechanismen tiber die Modellsysteme des homo-
genen Reaktors, der laminaren planaren Vormischflamme sowie der
Gegenstromdiffusionsflammen erlauben die Generierung chemischer
Tabellen in einer vergleichbaren und einheitlichen Vorgehensweise. Um
eine gemeinsame Schnittstelle der {iber die Modellsysteme reduzierten
reaktionskinetischen, thermodynamischen und thermophysikalischen
Grofsen zur Integration beziehungsweise dem Stromungsloser zu ermog-
lichen, wurde ein Format zur Speicherung der Tabellen unabhingig
vom Reduktionsansatz entwickelt, welches die zu speichernden Daten
als Funktion einer beliebigen Anzahl an beschreibenden, unabhéingigen
Variablen erméglicht. Zwar verwenden die hier untersuchten Modelle,
das Steady-State-Flamelet-Modell nach Peters sowie das JPDF-Modell,

jeweils nur zwei Variablen zur Beschreibung der chemischen Reaktion,
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11. Zusammenfassung

doch wird so die Schnittstelle fiir weitere Entwicklungen offen gehalten.

Auch der im Zuge dieser Arbeit entstandene Integrator chemischer
Tabellen wurde fiir die Integration beliebig-dimensionaler chemischer
Eingangstabellen konzipiert. Somit ist er nicht auf die Integration chemi-
scher Tabellen, wie sie in dieser Arbeit verwendet wurden, beschrankt.
Da die Integration der chemischen Tabellen den zeitaufwendigsten Pro-
zess der chemischen Tabellierung darstellt, wurde der Integrator zum
einen algorithmisch optimiert, zum anderen wurden die verwendeten
Integrationsalgorithmen auf ihre Leistung und Genauigkeit hin unter-
sucht. Hierbei wurden die Romberg-Integration sowie die Trapez-Regel
unter Verwendung einer von Liu et al. vorgeschlagenen Verteilung der
Stiitzstellen angesichts ihrer Parameter optimiert und miteinander ver-
glichen. Diesbeziiglich konnte gezeigt werden, dass mit der von Liu et
al. vorgeschlagenen Stiitzstellenverteilung ein dem Romberg-Verfahren
gleichwertige Genauigkeit bei einer zum Romberg-Verfahren deutlich
gesteigerten Integrationsgeschwindigkeit erreicht werden kann.

Zur Simulation turbulenter, reagierender Strémung unter Verwen-
dung der erzeugten chemischen Tabellen wurde eine Schnittstelle zu
der Programmbibliothek OpenFOAM entwickelt, welche es ermdoglicht
die Tabellen auch hier in einer allgemeinen, vom Reaktionsmodell un-
abhingigen Form einzubinden, um mittels dieser Schnittstelle wahrend
der Simulation effizient auf die Daten der Tabelle zugreifen zu kon-
nen. Da die Tabellen neben den reaktionskinetischen Daten sowie der
Zusammensetzung der Mischung auch die thermodynamischen und
thermophysikalischen Daten speichern, wurden die thermodynamischen
Klassen von OpenFOAM, welche dem Loser diese Informationen wah-
rend der Simulation zur Verfiigung stellen, um die Moglichkeit der
Verwendung tabellierter Daten erweitert.

Aufbauend auf diesen Grundfunktionen wurden Loser fiir das Statio-
nire Flamelet-Modell nach Peters sowie dem JPDF-Modell im RANS
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und LES-Kontext entwickelt. Abschliefend wurde darauf aufbauend ein
Loser fiir die Simulation turbulenter reagierender Zweiphasenstréomun-

gen realisiert.

Untersuchung anhand von Modellflammen

Die Reduktionsmethoden wurden zundchst anhand von Modellflammen
untersucht. Hierzu wurden zwei Modellflammen ausgewéhlt. Die h3
Diffusionsfreistrahlflamme sowie die abgehobene Cabra-Flamme.

Die h3-Flamme wurde ausgewéhlt, da sie eine mischungskontrollierte
Diffusionsflamme ist, die sich in Bezug auf die Reaktion nahezu im
Gleichgewicht zur lokalen Mischung befindet. Die chemischen Zeitskalen
sind hier deutlich kleiner als die Zeitskalen der turbulenten Mischung
und diese dominieren die Flamme. Hierbei zeigte sich, dass sowohl das
Flamelet-Modell, welches fiir diesen Typ an Flamme entwickelt wurde,
als auch das JPDF-Modell diese Flamme gut wiedergeben konnten.
Fiir das JPDF-Modell gilt dies jedoch nur unter der Einschrankung
der Verwendung der planaren laminaren Flamme zur Reduktion des
detaillierten Mechanismus.

Begriindet liegt dies in den deutlich hoheren Reaktionsfortschrittsra-
ten, die durch die planare laminare Vormischflamme im Vergleich zum
homogenen Reaktor bei gleicher Zusammensetzung und Reaktionsfort-
schritt erreicht werden. Dies kann auf den von der Vormischflamme
berticksichtigten Effekt der Vorwdarmung des Frischgases aus der Re-
aktionszone zurtickgefithrt werden. Diese Vorwdarmung spielt sich in
den Langenmafien der Flammendicke ab. Im Falle der RANS-Simula-
tion wird grundsétzlich nur das gemittelte Stromungsfeld gelost und
somit nur die mittlere Flammenfront abgebildet. Die Flammendicke der
mittleren Flammenfront ist jedoch deutlich grofier als die tatsdchliche
zeitlich fluktuierende Flammenfront der turbulenten Flamme. Somit

kann im Falle der RANS-Simulation der Vorwiarmeffekt durch diese
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nicht abgebildet werden. Fiir den Fall der LES-Simulation werden zwar
die grof3skaligen turbulenten Wirbel aufgeltst, diese sind jedoch immer
noch, zumindest fiir die hier untersuchten Flammen, grofier als die Flam-
mendicke und somit kann auch hier der Effekt nicht abgebildet werden.
Dabher ist die Berticksichtigung dieses Effekts in der chemischen Tabelle
angebracht und stellte sich als entscheidend fiir die Simulation der h3-

Flamme heraus.

Als weitere wesentliche Erkenntnis der Untersuchung der h3-Flamme
zeigte sich beim Vergleich zwischen RANS und LES-Simulation, dass
die RANS-Simulation sowohl die mittlere Mischung als auch die Varianz
der Mischung z.T. nur ungentigend beschreibt. Die LES-Simulation zeigt
hier bessere Ergebnisse. Der Einfluss der Mischung und deren Varianz
auf die Flamme ist vor allem fiir den hier untersuchten Flammentyp der

durch die Mischung kontrollierten Flamme signifikant.

Im Unterschied zur h3-Flamme ist die Cabra-Flamme stédrker durch die
reaktionskinetischen Zeitmafde bestimmt. Die Hohe, um welche die Cab-
ra-Flamme vom Diisenmund abgehoben stabilisiert, wird deshalb vor
allem durch das Zeitmafl der Warmefreisetzung bestimmt. Diese ist im
Fall der Cabra-Flamme nicht nur von der Zusammensetzung, sondern
auch vom Einmischen der heiflen Abgase aus dem Begleitstrom abhén-
gig. Hier zeigte sich zunéchst, dass das Steady-State-Flamelet-Modell
nur durch die turbulente Streckung alleine kein Abheben der Flamme
vorhersagen kann. Das Flamelet-Modell ist nicht geeignet, kinetisch
kontrollierte Flammen zu modellieren. Das JPDF-Modell zeigte jedoch
auch hier gute Ergebnisse unter Verwendung der planaren laminaren
Vormischflamme zur Erzeugung der chemischen Tabelle. Das Modell des
homogenen Reaktors fiihrte im Falle der Cabra-Flamme im Gegensatz
zur h3-Flamme zwar zu einem Stabilisieren der Flamme, der Stabilisie-
rungspunkt war jedoch deutlich zu weit stromab des Diisenmunds. Trotz

des im Vergleich zur h3-Flamme nun hinzukommenden Einmischens
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von heifsen Abgasen zum Ziinden der Flamme, welches auf durch die
RANS-Simulation abgebildeten Grofienskalen abléduft, fithrt eine durch
den Vorwarmeffekt hohere tabellierte Reaktionsfortschrittsrate zu einer
Verbesserung der Wiedergabe der Hohe, um welche die Flamme abhebt.

Auch fiir die Cabra-Flamme fiihrte die LES-Simulation der Flamme zu
einer verbesserten Wiedergabe der Mischung und daraus folgend auch

einer Verbesserung der Vorhersage der Position der Flamme.

Untersuchung der technischen Flammen

Als erste technische Flamme wurde die TLC-Flamme untersucht. Die
technischen Flammen haben eine deutlich komplexere, der Reaktion
zugrundeliegende Stromung. Fiir die TLC-Flamme sind dies im wesentli-
chen die zwei Riickstromzonen, eine durch das Einschliefsen der Flamme
bedingte duflere und eine kleine durch Wirbelaufplatzen erzeugte innere
Riickstromzone. Hier zeigt sich auch, dass neben dem Reaktionsmo-
dell die Vorhersage der Stromung einen wesentlichen Einfluss auf die
Vorhersage der Flamme hat. Vor allem hier zeigte sich diese durch die
Verwendung der LES-Simulation im Vergleich zur RANS-Simulation
deutlich verbessert.

Auch - wie bereits fiir die Cabra-Flamme diskutiert — werden heife
Abgase in den Frischgasstrom eingemischt, in diesem Fall durch die
duflere und innere Riickstromzone bedingt. Auch hier fiihrt die zu
einem geringeren Einfluss der beiden Reduktionsmethoden auf die
Wiedergabe der Flamme. Tatsdchlich fallt hier der Unterschied zu den
bisher betrachteten Flammen am geringsten aus.

Mit der kerosinbefeuerten Drallflamme kommt als letzte betrachtete
Flamme noch als weitere Abhidngigkeit der Phasentibergang des fliis-
sigen Brennstoffes — hier Kerosin — hinzu. Zunichst wurde zur Mo-
dellierung der Mehrphasenstromung eine Methodik zur Bestimmung

der Tropfenrandbedingungen sowie zur Berticksichtigung des Brenn-

267



11. Zusammenfassung

stofffilmes der Filmlegerlippe einer luftgestiitzten Zerstduberdiise ent-
wickelt. Im Rahmen der Validierung der Randbedingungen hat sich
vor allem im Vergleich zu den Messdaten der Tropfengroflen an der
Zerstauberlippe gezeigt, dass die gangigen Korrelationen keine zufrie-
denstellende Genauigkeit zeigen. Somit sind zur genauen Modellierung
einer Zweiphasenstromung Messungen des erzeugten Tropfenspektrums
unumgéanglich.

Der Einfluss der Tropfenrandbedingung hat einen dem chemischen
Reduktionsmodell gleichgestellten Einfluss auf die korrekte Wiedergabe
der Flamme. Die Qualitiat der Simulation ist wesentlich von den Randbe-
dingungen der Tropfen abhingig, welche mit den heutigen Korrelationen
nur sehr bedingt vorhergesagt werden konnen. Mit den messtechnisch
bestimmten Tropfenrandbedingungen an der Zerstduberlippe ist die
Wiedergabe der Flamme mit dem entwickelten Reaktionsmodell fiir
turbulente reagierende Zweiphasenstromungen jedoch gut. Es zeigt sich
auch hier anhand des durch die LES-Simulation identifizierten PVC,
dass die Wiedergabe der zugrundeliegenden Stromung durch die LES-
Simulation noch einmal deutlich verbessert werden kann. Auch der
Einfluss dieses PVCs auf die Tropfenbahnen konnte im Vergleich mit
der messtechnisch im Spray detektierten Frequenz des PVCs bestitigt
werden. Dieser Einfluss kann durch die stationdre RANS-Modellierung

nicht berticksichtigt werden.
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A. Herleitungen

A.1. Filmverdampfung

Die Herleitung der Filmverdampfungsgleichungen basieren auf den
Erhaltungsgleichungen der Grenzschichtstromung einer laminaren in-

kompressiblen Stromung tiber eine ebene Platte [121]:

ouy  Ouy
pp @ =0 (A.1.1)
Oy duy\ 0T
Y <uxax + uyay> = @ (A.1.2)
oT oT 0’T
PCp (uxax + uyay> = /\a—y2 (A.1.3)

Unter Annahme eines linearen Geschwindigkeitsprofil und einer kon-
stanten Temperatur lassen sich die folgenden Differentialgleichungen
fiir die Filmdicke h, die axiale Oberflichengeschwindigkeit u, und die
Filmtemperatur T; herleiten.

Als Geschwindigkeitsverlauf wird zundchst ein lineares Profil inner-
halb des Fliissigkeitsfilms angenommen [95]. Somit folgt fiir die axiale
Geschwindigkeit u, als Funktion des radialen Wandabstands y von der
Filmlegerlippe

ux(x,y) = MO(X)% (A.1.4)

Hierbei ist 1(x) die Dicke des Fliissigkeitsfilms. Der radiale Wandabstand
ist gegeben durch den lokalen Radius R und den inneren Radius der
Filmlegerlippe R;

y=(Ri—R) (A.15)
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Fiir die radiale Geschwindigkeit in der Grenzschicht gilt

Y ou
Uy = — e v. (A.1.6)
Der lokale Massenstrom bestimmt sich wie folgt
R;
j = R,x)dA A1
nx) = [ pu(R,x) (A1)
R; R:—R
=27 / ~——1u,(x)RdR A.1.8
pl (Rl'fh) h(x) 0( ) ( )
2 h(x
— o)) (R~ 25 ) (A-1.9)
Oberflichengeschwindigkeit
Die Impulserhaltungsgleichung der Grenzschicht lautet:
1
uxaa% uyaaﬂ = —S—T (A.1.10)
—= Yy, Loy
II 11

Durch Einsetzen von Gleichung (A.1.4) und (A.1.6) folgt fiir die drei

Terme:
I:
2
2 ) (0% 02} (s
II:

Ao oh
"oy = o™ ( (2) uaix) — tho(x) (x>> (A.1.12)

I1I:
19t _1%-1w
poy  p; h(x)

Die Schubspannungen 7, und T, sind jeweils die Schubspannungen an

(A.1.13)

der Filmoberflache 7, und an der Filmlegerwand .
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A.1. Filmverdampfung

Setzt man nun die drei Terme wieder in die Impulserhaltungsgleichung

(A.1.10) ein und vereinfacht, so erhidlt man

e A, (x) e oh(x) 17 —Tw
2h(x)2uo(x) ox _Zh(x)3’uo(x)2 ox  p h(x)

Wird tiber die Hohe des Films integriert, so erhélt man die Differential-

(A.1.14)

gleichung der Oberflichengeschwindigkeit in ihrer verwendeten Form

1o () Oy (x) oh(x) To— Tw
1) () 25—y 7)) = B (A-1.15)

Die Schubspannung an der Wand l&sst sich direkt durch das angenom-

mene lineare Profil berechnen:

T = W (g;) = L;lo((;)) (A.1.16)

Die Schubspannung an der Oberflidche kann iiber folgenden Ansatz

bestimmt werden [55]:

1 1
T, = chpgu;p = EO, 0592Re;0'2pgu§,p. (A.1.17)

Energieerhaltungsgleichung
Die Erhaltungsgleichung der Filmtemperatur T; folgt aus einer einfachen

Bilanz entlang des Fliissigkeitsfilms
e 10T) = Qp + Qs — Qo (A.1.18)

Die Energieflussterme sind hierbei der aus dem Primérelement zuge-
fithrte Warmestrom Qp, der aus dem Sekundérelement zugefiihrte War-
mestrom Qg sowie der durch die Verdunstung der Fliissigkeit entzogene
Wérmestrom Q. Fiir den aus dem Primérelement zugefiihrten Warme-

strom Qp gilt

Qp = ksdAw (Ts — Tj) = k2nRidx (Ts — Tj) . (A.1.19)
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A. Herleitungen

Hierbei ist ks der Warmedurchgangskoeffizient und dA,, das Flachen-
element an der Wand. Der Warmestrom aus der Priméarluft an den

Fliissigkeitsfilm wird bestimmt durch
Qs = adA, (Ty — T)) = a27(R; — h)dx (T, — T)) . (A.1.20)

Hier ist @ der Warmetibergangskoeffizient und dA, das Flachenelement
an der Flussigkeitsoberfldche. Der durch die Verdunstung entzogene

Wairmestrom berechnet sich iiber
Qv = —jmpdAoAhy = —ju 27T (R; — h)dxAh, (A.1.21)

wobei ]:m,z, der verdunstete Massenstrom und Ah, die Verdampfungsent-
halpie bezeichnen. Setzte man nun die Warmestrome in die Energieer-
haltungsgleichung (A.1.18) ein, so erhdlt man die Differentialgleichung

der Filmtemperatur in ihrer verwendeten Form.

T; ;
1ycp F =271 [ks (Ts — T7) Ri + (a7 (Tp — T7) — jm,oAho) (Ri — h)] .
(A.1.22)
Fiir den Warmedurchgangskoeffizienten gilt hierbei
, R;In R
! Ri — (A.1.23)

- +
ks &R Aw

Mit dem dufieren Radius der Filmlegerlippe R, und der Warmeleitfahig-
keit der Filmlegerlippe Ay. Die Bestimmung der Warmetibergangskoeffi-
zienten erfolgt nach den Gleichungen fiir durchstromte turbulente Rohre

[34] und dem durchstromten Ringspalt [35] gemafs VDI-Warmeatlas.

Massenerhaltung

Die Massenerhaltung folgt ebenfalls {iber eine einfache Bilanz.

oy (x)

Fr —Jmo(x)27T (R; — h(x)) (A.1.24)
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A.1. Filmverdampfung

Hierbei ergibt sich die verdunstende Massenstromdichte tiber eine ein-

seitige Diffusion durch

jmo(x) = pgIn %Mg- (A.1.25)
[

Der Koeffizient B ist der Stoffiibertragungskoeffizient, p, die molare
Dichte der Gasphase, p der Gesamtdruck, py e und py, die Partial-
driicke des Brennstoffes im Gasstrom und an der Fliissigkeitsoberfldche
und M, die molare Dichte der Gasphase. Die Bestimmung des Stoffiiber-
tragungskoeffizienten erfolgt anhand den Gleichungen fiir durchstromte
turbulente Rohre [34] aus dem VDI-Wérmeatlas tiber die Analogie von

Wairme- und Stoffiibertragung.

Filmdicke

Die Gleichung der Filmdicke beschreibt die Anderung der Dicke des
Films entlang der Lippe aufgrund der Beschleunigung des Fliissigkeits-
film, Anderung des Radius, Anderung der Fliissigkeitsdichte durch das
Erwédrmen des Brennstoffes und der Verdampfung. Sie bestimmt sich ein-
fach durch die Ableitung des Massenstroms aus Gleichung (A.1.7) nach

dem Ort und Auflésen nach der differentiellen Anderung der Filmdicke.

R;—3h(x)  9h(x) 1 omy(x) 1 due(x) 19p

h(x) (Ri_ 2h3(>f)) ox  my(x) ox  up(x) ox p; 0x
(A.1.26)

273






Nomenklatur

Abkiirzungen

DRR Rosin-Rammler-Durchmesser

HRCT Homogener Reaktor

JPDF Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion
LES Grofiskalensimulation

PREMIX Planare laminare Vormischflamme

RANS Reynolds-gemittelte Navier-Stokes-Gleichung

SMD Sauter-Durchmesser

Grieschische Symbole

«  Wairmetibergangskoeffizient {mTVVK}
B Stoffiibergangskoeffizient [Z
x  Dissipationsrate [%}
A Zellweite [m]

d;j Kroneckerdelta (-]
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A. Herleitungen

w  Reaktionsrate

w. Reaktionsrate des Reaktionsfortschritts
€  Turbulente Dissipationsrate

I'  Transportkoeffizient

x  Temperaturleitfahigkeit

A Wairmeleitfahigkeit

u  Viskositat

v Dynamische Viskositat

Vg Stochiometrischer Koeffizient der i-ten Reaktion
w  Turbulente Wirbelstarke

¢  Skalar

ij Viskoser Spannungstensor
p  Dichte

o Oberflichenspannung
T  Zeitmaf3

{  Zufallszahl

Lateinische Symbole

D Drehimpulsstrom

I Axialimpulsstrom
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A.1. Filmverdampfung

Waiarmestrom

Warmefreisetzungsrate

Wahrscheinlichkeit
Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion

Produktionsterm der turbulenten kinetischen Energie
Aquivalenzverhiltnis

Molmasse

Streckungsrate

Stoskoeffizient des Arrhenius-Ansatzes
Temperaturkoeffizient des Arrhenius-Ansatzes
Konstante

Reaktionsfortschritt

Widerstandskoeffizient

Wirmekapazitit bei konstantem Druck
Durchmesser

Spezifische innere Energie

Aktivierungsenergie
Fehler

Mischungsbruch

Volumenkraft

FN Flufdzahl

%]

L —
EE)
st

ﬁ
e
=

—
—

=z o

—
3
|
—

kg/s }

+/ Pakg/m?3
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A. Herleitungen

h
hO
J
K
k

Ky

Spezifische Enthalpie

Spezifische Standardbildungsenthalpie
Stromdichte

Konsistenz

Turbulente kinetische Energie

Geschwindigkeitskoeffizient

k(,,f)i Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten

l

Le

Ti

Re

Langenmafs
Lewis-Zahl
Masse
Anzahl
Stoffmenge
Nusselt-Zahl
Druck
Prandtl-Zahl

Exponent der Rosin-Rammler-Verteilungsfunktion

Ideale Gaskonstante

Reaktionsgeschwindigkeit der i-ten Reaktion

Reynolds-Zahl
Quellterm
Laminare Flammengeschwindigkeit

Primérdrallzahl




A.1. Filmverdampfung

Sij Deformationstensor [f}
Sc  Schmidt-Zahl -]

Sh  Sherwood-Zahl -]

T  Temperatur (K]
t Zeit [s]

u  Geschwindigkeit [ %]
VvV Volumen [m3]

We Weber-Zahl [—]

x  Ortskoordinate [m]
Y  Massenbruch [%}
Z  Elementarer Massenbruch [%}
Subskripte

n  Kolmogorov

b Verbrannt

Br  Brennstoff

¢ Charakteristisch
¢l Cluster

d  Diffusion

f  Vorwarts

g Gas
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i-te Komponente

j  jte Komponente
I Flussigkeit

m  Masse

Ox Oxidator

p  Primér

R Reaktion

r  Ruckwidrts

ref Referenz

rel Relativ

s  Sekundar

sgs sub-grid scale
st Stochiometrisch
t  Turbulent

u  Unverbrannt

v Verdampfung
Supskripte

¢ Konduktiv

d  Diffusion

g  Wiérme
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